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Hy Be OR BLE Og M n. EE PP SEE GE du mm Ah 
基本 规律 的 前 沿 学 科 。 几 十 年 来 ,在 生产 技术 发 展 的 要 求 
和 扑 动 下 ,人 们 对 物理 现 和 依 和 物理 学 规律 的 探索 研究 不 
断 取 得 新 的 突破 。 物 理学 的 各 分 支 学 科 有 着 突飞猛进 的 
发 展 . 丰 富 了 人 们 对 物质 世界 物理 运动 基本 规律 的 认识 
和 掌握 ,促进 了 许多 和 物理 学 紧密 相关 的 交叉 学 科 和 技 
术 学 科 的 进步 。 物 理学 的 发 展 是 许多 新 兴学 科 、 交 丸 学 科 
.和 新 技术 学 科 产 生 、 成 长 和 发 展 的 基础 和 前 导 。 

为 适应 现代 化 建设 的 需要 ,为 推动 国内 物理 学 的 研 
究 , 提 高 物理 教学 水 平 ,我 们 决定 推出 《北京 大 学 物理 学 
从 书 》, 请 在 物理 党 前 沿 进 行 科学 研究 和 教学 工作 的 著 钊 
物理 学 家 和 教授 对 现代 物理 学 各 分 支 领域 的 前 沿 发 展 做 
系统 、 全 面 的 介绍 ,为 广大 物理 学 工作 者 和 物理 系 的 学 生 
进一步 开展 物理 学 各 分 支 领域 的 探索 研究 和 学 习 , 开 展 
与 物理 学 紧密 相关 的 交叉 学 科 和 技术 学 科 的 研究 却 学 习 
提供 研究 参考 书 、 教 学 参考 书 和 教材 。 

本 丛书 分 两 个 层次 。 第 一 个 层次 是 物理 系 本 科 生 的 
基础 课 教 材 , 这 一 教材 系列 ,将 在 儿 十 年 来 几 代 教师 。 特 
别 是 在 北京 大 学 教师 的 教学 实践 和 教学 经 验 积累 的 基础 
FARRAR MERA UETA EAZ A Rii 
DE AER. EE EE aA EER 

| ZEE 


HER EH. sn EE LUE B M OR AEN IRE UE ATR 
基本 概念 .基本 规律 .基本 方法 ;同时 又 注入 科 抗 发 展 的 
新 观点 和 方法 ,介绍 物理 学 的 现代 发 展 , 使 学 生 不 仅 能 党 
握 物 理学 的 基础 知识 ,还 能 了 解 本 学 科 的 前 沿 课 题 和 研 
完 动 站 ,提高 学 生 的 科学 素质 。 第 二 个 层次 是 研究 生 教 
材 、 研 究 生 教学 参考 书 和 专题 学 术 硅 作 。 这 一 系列 将 集中 
T-ERAMR. LAF ARERR ERE RASR A 
向 和 专题 ,介绍 该 学 科 方 向 的 基本 内 容 , 力 来 充分 反映 该 
笠 科 方向 国内 外 前 沿 最 新 进展 和 研究 成 果 。 学 术 专 著 首 
先 着 眼 二 物理 学 的 各 分 支 学 科 , 然 后 家 扩展 到 与 物理 学 
REBAR RSH, 

BREAN S A ECCE EAE RRR 
ALA A RR RRR ATER. fe ot ie E 
的 教学 和 科学 研究 起 到 促进 和 推动 作用 。 
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Preface 


Physics is the foundation of natural sciences, a leading 
discipline of studying structures of matter and basic laws of 
motion. For several decades, driving by the demands of 
developing technology, the breakthrough in the studies of 
physical phenomenon and the laws of physics never end. During 
this period. all branches of Physies grew very fast and our 
knowledge of the basic laws governing the motion of the physical 
world was highly enriched. The growing of physics accelerated 
the progress of many physics related areas and technologies. The 
development of physics provided grounds and guidance for the 
birth and the growth of those new branches of physics, related 
areas and new technologies. 

[n order to catch up the main stream of the modernization 
and to give an impetus to scientific research and to improve 
teaching of physies in China. We decided to publish “The Series 
of Advanced Physics of Peking University”. We invited those 
distinguished physicists and professors who worked in the 
frontier of physics to give series introductions to all branches of 
modern physics and recent developments in these fields. This 
series, as a consequence, provides textbooks and references for 
physicists and physics students in their studies of all branches of 
physics, related areas and technologies. 

This series is divided into two sub-sertes of different levels, 


the first sub-series includes the textbooks of undergraduate 
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physics written by experienced teachers in Peking University in 
past decades. These textbooks were written concisely with deep 
insights and easier expressions, which adopt essences of physics 
textbook classics. explain fundamental concepts. laws and 
methods of physics in a systematic and rigorous way. In 
addition. these textbooks properly introduced the new 
approaches and the latest developments of physics for educational 
purposes. This sub-series is suitable for teaching of 
undergraduate physics for most universities and institutes in 
China. The second sub-series includes graduate textbook. 
references and academic writings. This sub-series focuses on the 
latest developments and accomplishments in the active subjects 
of relevant research with international interests and introductions 
to those of fast developing research fields. The topics of 
academic writings mainly cover all branches of physics, but it 
will be generalized to closely related areas. 

We wish the publication of this series could provide an 
opportunity for leading physicists and physics professors in 
China to show their fruitful accomplishments to general audience 


and to give an impetus to teaching and research in physics. 


Editorial board of 
“The Series of Advanced Physics of Peking University” 
March 1997 


序 
世纪 之 交 的 物理 学 


20 世纪 即将 过去。 物理 学 的 革命 ,这 场 革命 推动 的 整 
个 自然 科学 和 应 用 技术 的 伟大 变 草 ,以 及 这 些 变革 对 人 
类 社会 的 影响 ,将 作为 这 个 世纪 的 一 个 重要 标志 而 载 入 
PR 这 段 令 人 神往 的 毛 史 , 给 正 处 在 世纪 之 交 的 我 们 以 
什么 样 的 启示 呢 ? 
首先 的 局 示 是 作为 研究 物质 结构 和 运动 的 基本 规律 
的 物理 学 ,总 是 生机 勃勃 .不 断 地 开辟 掉 己 前 进 的 道路 
By, 1803 年 道 尔 顿 提出 了 近代 的 原子 论 ,认为 世间 万 物 都 
是 由 几 十 种 不 同 种 美的 原子 ( 那 时 只 认识 到 三 十 来 种 ) 组 
成 的 。 经 过 这 一 个 世纪 多 方面 的 研究 和 争论 ,科学 界 楼 受 
了 和 和 发展 了 这 个 学 说 .到 19 世纪 60 和 年代, 元素 的 数目 增 
到 六 十 多 种 ,而 县 还 认识 到 不 同 元 素 的 性 质 是 有 内 在 联 
系 的 , 门 捷 列 夫 的 闽 期 律 描述 了 这 种 联系 。19 世纪 来 , 物 
理学 家 们 发 现 了 上 电子 a 粒子 .放射 性 .和 射线 …… 发 现 原 
子 是 可 以 改变 的 ,原子 不 是 物质 构成 的 最 小 单元 。20 世纪 
初 户 蕊 福建 立 了 原子 结构 的 "行星 ”模型 。 探 讨 原子 结构 
模型 和 经 典 物 理学 之 间 的 矛盾 ,导致 了 量子 方 学 的 诞生 ， 
产生 了 现代 原子 、 分 子 物 理 . 凝聚 态 物 理 . 原子 核 物 理 
etr BS wR RR, CRAE, WAF 
5c 


正在 齐 入 一 个 新 的 层次 。 本 世纪 50 年 代 , 人 人 们 找到 作为 
梅 成 物质 的 基石 的 基本 粒子 有 三 十 来 种 ,也 认识 到 它们 
ZENA SAAR. RRR BRAT 
BR IRIE B EU « 近 三 十 年 来 取得 十 分 辉煌 的 成 就 。 

RES PARR RR TRA BRB PET 
T 学 ,这 被 称 作 粕 子 物 理 的 标准 模型 的 建立 以 及 它 
牌 各 方面 的 成 功 , 正 是 标志 着 物理 学 正在 诽 入 物质 世界 
的 一 个 更 深 的 后 次 , 毫 无 疑问 这 将 是 物理 学 历史 上 一 个 
县 有 划时代 音义 的 大 事 。 但 是 ,大 多 数 的 物理 学 家 都 会 同 
总， 从 本 质 上 说 ,日 前 的 标准 模型 还 是 一 个 唯 象 的 模型 。 
在 欢呼 它 取 得 的 多 方面 的 胜利 时 ,也 要 看 到 间 时 提出 了 
一 系 到 莫 本 质 性 的 问题 。 也 许可 以 说 ,进入 这 个 新 星 次 将 
带 来 的 最 本 质 的 新 的 物理 ,还 没有 来 到 我 们 中 间 。19 世纪 
束 的 物理 学 家 没 能 猜测 到 ,进入 比 原 子 更 深 居 次 的 探索 ， 
会 在 什么 时 候 和 在 哪 点 上 带 来 新 的 物理 ,20 世纪 来 的 人 
们 也 不 能 奢望 会 比 前 辈 高 明和 多少 ! 

20 世纪 物理 学 的 革命 ,表现 出 人 类 理性 思维 的 伟大 
BA. RRM AED RHE UCR WBS, 
产 幕 的 形式 和 美丽 的 表述 , 震 抽 着 一 代 又 一 代 的 物理 学 
工作 者 的 心灵 。 人 但 是 , 爱 因 斯 坦 也 在 他 那 无 与 伦比 的 思考 
导致 的 宇宙 模型 面前 困惑 了 。 感 谢 近 四 十 多 年 来 一 大 批 
物理 学 家 和 天 文学 家 辛勤 的 努力 和 非凡 的 勇气 ,这 个 难 
以 想象 的 革命 性 的 关于 字 宙 的 概念 和 图 象 建立 起 来 了 ， 
并 得 到 科学 办 多 数 人 的 认 问 。 在 大 致 一 百 五 十 多 亿 年 前 ， 
平 窗 从 一 个 具有 无 限 大 的 密度 和 具有 无 限 大 的 时 空 曲 率 
的 点 开始 了 。 人 们 猜想 ,在 宇宙 膨胀 ,密度 各 温度 降低 中 ， 
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£| 10 “PH x Jp dB REEL TU CQ 3H oR TER LI 
107% ¢> et iE 48 A 4E Al fe m, S8 AH ELTE LES] 107" 
pH BHREN AS RRMA OR ,世界 变 成 了 我 
4138, dE Pe bb ayy vu de dog ee A te A, Bl lo 5$ gm. 
夺 克 开始 结合 成 强 子 ,也 许 应 当 说 ,只 有 从 此 福 后 的 物理 
才 是 当代 物理 学 家 可 以 比较 有 把 握 来 谈论 的 。 直 到 1079 
(也 就 是 三 万 多 年 ) 后 ,原子 才 开 始 出 现 。 这样 一 个 综合 了 
亚 核 子 尺度 (小 于 10 "厘米 ) 的 物理 和 宇 观 尺度 (大 二 
LO“ 厘米 ?的 物理 的 宇宙 演化 模型 的 建立 ,可 以 说 是 人 类 
认识 史上 一 个 最 具有 革命 性 的 .划时代 的 伟大 事件 ,当代 
ARBUS RPBRE HEM, APSR SHEED 
近年 来 天 体 物 理学 家 取得 的 辉煌 的 成 就 ,在 物理 学 的 面 
前 提出 了 十 分 严峻 的 具有 本 质 的 挑战 。 如 何 理解 这 样 有 
HR du a EE EAA? ARERR gg 
RAPA AH AE EPID, e 15 E 
之 * 面 对 着 如 此 壮观 而 又 如 此 神奇 的 字 宙 之 迹 , 除 了 由 惠 
的 赞美 和 敬佩 ,人 们 不 禁 想 起 爱 固 斯坦 的 话 :* 自 然 界 最 
不 可 理解 的 就 是 它 亮 然 可 以 理解 !” 

本 世纪 物理 学 的 发 展 给 我 们 的 又 一 个 教 益 是 ;物质 
世界 是 有 层次 的 ,反映 物质 世界 的 物理 学 规律 也 是 县 
次 的 。 每 一 屋 次 的 物理 都 植 根 于 更 深层 次 的 物理 学 。 全 
过 ,每 个 蝴 次 的 物理 都 是 在 真实 的 意义 上 不 可 穷尽 的 。 在 
太 自 然 千 突 百 态 的 丰富 性 面前 ,那些 断言 茶 菜 学 科 将 不 
公有 什么 发 展 的 说 法 总 是 被 事实 所 粉碎 的 。 经典 力 学 、 经 
典 上 电动 力学 并 不 因为 量子 力学、 量子 电动 力学 的 发 展 而 
被 排斥 出 物理 学 ,近年 来 我 们 还 不 售 地 学 习 它 们 新 的 、 有 
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深刻 意义 的 进展 。 光 学 和 凝聚 态 物 理学 半 个 世纪 来 的 巨 
大 的 、 令 人 应 接 不 暇 的 发 展 提 供 了 最 能 说 服 人 的 例子 。 节 
许 人 们 常常 由 于 赞颂 它们 在 实际 应 用 上 的 威力 的 同时 ， 
不 够 强调 它们 在 物理 学 学 科 上 的 意义 。 和 但 如 果 我 们 想到 
在 当代 粒子 物理 和 字 宙 学 中 最 重要 的 观念 ,如 相 变 、 对 称 
性 破 缺 、 拓 扑 性 缺陷 、 红 外 发 散 等 等 ,都 首先 来 由 凝聚 态 
物理 学 ,而 当代 凝聚 态 物理 又 都 广泛 地 而 且 本 质地 使 用 
量子 场 论 的 语言 和 技术 时 ,我 们 就 会 确信 物理 学 的 让 家 
性 、 多 桩 性 和 统一 性 ,“ 只 有 一 个 物理 学 ”! 

在 20 世纪 ,物理 学 的 基本 概念 和 技术 已 被 应 用 到 所 
SM PAB SSR. HHS SRE RBS SH Z e hy 
边缘 领域 ,一 定 意义 上 是 当 找 自然 科学 中 最 富 于 获得 丰 
Rk NER RUE NEUE RE RUP E SEQ EE E AN 
加 深 和 支持 了 物理 学 本 身 的 发 展 。 量 子 力 学 和 现代 物理 
实验 技术 的 应 用 ,大 太 推 进 了 现代 化 学 的 发 展 。 对 分 子 结 
构 、 性 能 和 反应 机 理 的 研究 ,又 丰富 和 推动 了 现代 物理 的 
进步 。 而 且 , 如 果 没 有 现代 化 学 的 支撑 ,现代 物理 学 中 好 
些 分 支 学 科 都 不 能 产生 和 发 展 。 地 球 科 和 学、 生命 科学 与 物 
理学 的 边缘 领域 的 发 展 , 也 将 会 是 类 人 羽 的 情景 。 特 别 令 人 
感到 兴奋 的 一 个 新 事物 是 近 二 三 十 年 复杂 性 科学 的 发 
展 。 数 学 、 物 理学 ,特别 是 物理 学 与 化 学 .地 球 科 学 、 生 命 
科学 .各 种 应 用 技术 科学 的 动 缘 领 域 研 究 的 发 展 , 都 便 人 
们 相信 ,在 复杂 性 (多 维度 ,多 组 元 , 非 线 性 , 非 平衡 和 开 
放 的 ) 系 统 的 竺 构 , 性 能 和 演化 中 ,有 一 些 具 有 普 谢 性 的 
运动 规律 和 运动 模式 。 人 们 自然 回想 到 ,开始 于 上 一 世纪 
中 时 的 研究 能 量 守 恒 和 转化 的 热力 学 和 分 子 运动 论 的 发 
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展 , 本 世纪 统计 物理 和 和 涨 落 理论 的 发 展 。 有 理由 相信 一 门 
有 重要 的 基础 科学 意义 的 学 科 , 复 条 性 物理 正 让 形 成 。 它 
现在 忆 经 显 出 可 能 对 物理 学 中 一 些 最 基础 的 问题 ,如 必 
然 性 和 和 随机 性 ,无 序 化 的 倾向 和 有 这 结构 的 生成 ,不 同 乓 
次 的 结构 的 自 相 似 履 等 ,作出 有 深刻 物理 意义 的 回答 。 世 
许 , 历 史 会 表明 ,这 也 是 人 类 认识 史上 又 一 个 划时代 的 事 
物 , 辐 时 ,无 疑 地 会 对 化 学 、 地球 科学 、 生命 科学 、 tA gH 
学 和 各 种 应 用 技术 发 生 巨大 的 影响 。 

物理 学 作为 一 门 最 基础 的 自然 科学 , 它 的 发 展 动力 
是 深 深 地 植 根 于 人 类 对 真理 的 非 功 利 的 追求 。 但 是 ,上 历史 
的 发 展 将 越 来 越 有 力 地 证 明 , 正 是 这 种 非 功 利 的 追求 给 
人 类 带 来 最 大 的 收益 。 本 世纪 发 生 的 主要 源 子 物理 学 的 
进展 的 技术 革命 ,就 是 最 有 说 服 力 的 例子 。 当 代 技 术 进 步 
的 主要 推动 力 来 自 纯 学 科 性 的 基础 研究 。 研 究 室 积 实验 
室 中 纯 学 科 性 的 研究 转变 为 重要 的 应 用 技术 ,实际 生产 
和 社会 发 展 中 直到 的 问题 转化 为 有 基础 学 科 意 义 的 研究 
襄 题 ,两 者 关系 愈 来 愈 密 雪 ,周期 愈 来 愈 短 。 与 之 相应 ,在 
现代 ,杰出 的 基础 科学 研究 人 材 和 优秀 的 应 用 技术 开发 
人 材 在 科学 素质 上 的 要 求 变 得 更 加 一 至 了 。 在 记 纪 之 交 ， 
无 论 是 制造 业 还 是 服务 业 ,也 无 论 是 和 材料、 信息、 能 源 、 交 
通 、 环 境 等 技术 部 门 ,都 在 呼唤 着 新 的 技术 变革 。 而 认真 
考 守 就 会 发 现 ,多 数 这 些 变革 都 主要 基于 物理 学 近年 的 
WE&.21 世纪 物理 学 毫 无 疑问 仍 是 技术 进步 的 主要 源泉 。 

物理 学 的 发 展 从 来 就 对 人 类 社会 思想 、 文 化 发 生 扎 
大 影响 。20 世纪 的 物理 学 革命 就 更 是 这 样 ,。 人 类 社会 讲 步 
的 一 个 主要 动力 便 是 科学 精神 ,现代 科学 精神 的 典范 和 

“Qs 


集中 的 反映 就 是 现代 物理 学 。 RE 7 haa 
史上 曾经 对 人 类 的 文化 和 科学 发 展 做 出 过 光辉 的 贡献 。 
但 是 ,我 国 接受 近代 科学 的 时 间 还 很 短 , 现 代 科学 的 精神 
KM REA AGRABRERREAG A. AEA 
着 西方 一 些 比较 浅薄 的 哲学 流派 的 后 面 , 宣 扬 一 些 既 恬 
和 反对 现代 科学 精神 的 言论 ,甚至 把 当代 社会 中 出 于 社 
会 矛盾 而 造成 的 后 果 , 都 归 徘 到 现代 科学 精神 上 。 这 当然 
是 完全 错误 的 。 以 现代 物理 学 为 代表 的 科学 精神 ,是 人 类 
t» Bp — BOE ERE RARER HAF., 

当 我 们 站 在 新 世纪 的 门槛 上 ,回顾 20 世纪 物理 学 的 
辉煌 时 ,会 更 加 确信 ,在 21 世纪 物理 学 将 会 同样 辉煌 。 那 
些 有 这 进入 物理 学 工作 者 的 行列 的 年 青 朋 友 , 历 史 将 会 
证 明 , 你 们 的 选择 是 完全 正确 的 。 


中 国 各 学 院 院士 AF 3 W 


1997 年 4 月 
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1948 Æ E T (Bardeen), if fi 1 (Brattain) MA sg # 
(Shockley) Ac HH T Sk RAS , 带 来 了 现代 电子 学 的 革命 ,同时 也 促进 
了 半导体 物理 研究 的 茵 勃发 展 . MERC LE. ie EES 
体 物 理 研 究 方 面 ,还 是 半导体 器 件 应 用 方面 都 有 了 飞速 的 发 展 , 半 
SR a TCA A SOL FRA RAR AACS Be 
本 基础 ,对 今后 人 类 文明 的 发 展 将 产生 深远 的 影 啊 ， 

1954 年 , 半 导 悼 有 效 厦 量 理论 的 提出 "后 是 半导体 理论 的 一 
个 重大 发 展 , 它 定 和 量 地 的 述 了 半 导 习 导 市 和 价 带 边 附 近 细 致 的 能 
带 结 构 , 给 出 了 研究 半导体 中 浅 杂 质 ( 流 主 和 受 主 ) 能 级 、 油 子 能 
级 、 磁 能 级 等 的 理论 方法 ,促进 了 当时 的 回旋 共振 . 磁 光 吸收 、 自 由 
RATAR . 激 子 光谱 等 实验 研究 . 

1958 年 集成 电路 问世 ， 

1959 年 风势 概念 的 提出 ,使 得 固体 能 带 的 计算 大 为 简化 . 
利用 价 电子 态 与 原子 核心 态 正 交 的 性 质 , 用 一 个 帮 执 代替 真实 的 
RES ,得 到 了 一 个 固体 中 价 电子 态 满 足 的 方程 . 用 谭 热 方法 得 到 
”了 几乎 了 有 半 导 恒 的 比较 精确 的 能 带 结构 . 

1962 f£2E Sik E CS A EH 1970 年 半导体 激光 器 室温 连续 工 
作 得 到 实现 ， 

1968 年 硅 MOS 器 件 发 明 及 大 规模 集成 电 路 实现 产业 化 天 生 
P. | 
1970 FH A Eb 2S 3€ IL BB B 5} rd AR A HL LE a D XE2E EE 
体 表 面 . 异 面 物 理 的 研究 ,其 中 包括 ,: 硅 表面 的 7X7 表面 再 构 问 
48, dz og 4 - V XE cr OAM AREAS MERA Cosi /meR E 
fi / E e TRUE C. ROSE SR ET SLE I EL. 特别 是 1982 年 G. Binng 
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等 发 明 的 打 描 隧道 显微镜 (STM 技术 ,不 仅 能 对 物质 表面 原子 的 
几何 排列 和 表面 形 问 进行 育 接 观察 ,而 且 还 可 以 葡 得 表面 价 键 .能 
m eTA E. | 

70 4E PCT] BH VLU A AS JE HE" 基于 试图 人 为 地 控制 半导体 中 
FB, -T- HJ So} RD EE pe A TE BL SE SE d tA A E 
A. 与 此 同时 ,分 子 束 外 延 技 术 也 在 美国 贝尔 实验 宝 和 TBM 公 本 
开发 成 功 . 新 思想 和 新 技术 的 巧妙 结合 , 制 成 了 第 一 个 晶 格 匹配 组 
分 型 的 Al.Ga,-.As/GaAs Hae. fea BE SA A RR 
bate A ALIS it AS BT X. 1978 年 Dingle 等 人 后 对 异 质 结 中 二 维 
A ASF TR ET CSE. RT Bibi 
HR. ELAS SLE, Be EH 
ATEZ TRER. SRT A ETER eee HEMT) HI EEN 
T Jy Bt TEn A EL E T & (P. 1980 EE AY Von 
Klitzing AM T ER ETER RE 1982 F AU EE F 
TERRE ALGa, ./GaAs 异 质 结 中 发 现 了 分 数 基 子 堆 尔 效 
应 ,这 是 尘 导体 物理 的 重大 爱 现 ,两 个 发 现 都 获得 了 诺 见 尔 物 理 
X. 由 于 超卓 烙 ,直子 阱 对 电子 运动 的 限制 效应 ,1984 年 Miller 等 
人 ?观察 到 重子 阱 中 激 子 吸收 峰 能 其 随 电 场 强 度 变 化 发 生 红 移 的 
基 子 限制 斯 塔 克 效 应 ,以 及 由 激 子 吸收 系数 或 折射 率 变 化 引起 的 
激 子 光学 非 线性 效应 ,为 设计 新 一 代 光 双 稳 器 件 提供 了 重要 的 依 
ig. 

1990 年 英国 的 Canham SK dE E CR UL SU TL EI) BT 
见 光 省 致 发 光 , 使 人 们 看 到 金 硅 光 电子 集成 技术 的 新 里 光 . 纳米 微 
粒 .纳米 固体 与 纳米 薄膜 材料 开辟 了 材料 研究 的 新 领域 . 这 类 包含 
有 太 量 表面 或 界面 原子 的 新 型 功能 材料 具有 许多 独特 的 物理 ,化 
学 和 力学 性 能 ,被 誉 为 21 忆 纪 最 有 前 途 的 材料 . 

近年 来 ,各 国 科学 家 将 选择 生成 起 薄 层 外 延 技术 与 精细 束 加 
工 技术 紧密 结合 起 来 ,研制 量子 线 与 最 子 点 及 其 光电 咒 件 , 额 戎 能 
发 现 一 些 新 的 物理 现象 和 和 得 到 调 好 的 器 件 性 能 . 在 器 件 长 度 小 于 

2 


FL 3^ 7J B dp Fé Bra dr 39. 38 395 n1. HB T Sii AP PY KC 
WERE, E True usc Se E ETE al TERES Re. 人们 发 现 [D HB wie 
FI Aharonov-Bohm fr is. [1 8J38-T 3535 LA hi T ee ei 
EART AEEA SE AT Wy BRR Re a) RR E TORRE 
计 轧 想 , 促 进 了 新 : - 代 半 导体 器 件 的 发 展 . 

以 以 上 讨论 可 以 看 到 半导体 物理 的 发 展 和 半 导 体 微 电 子 技 
术 、 东 电子 技术 的 发 展 是 密切 相关 ,互相 促进 的 , 本 书 主要 结合 这 
几 十 年 来 半导体 物理 的 发 展 ,介绍 有 关 的 和 必须 的 基础 知识 . 本 书 
TET WARDS ABA SY ACES ABE) TEDRE 
书 里 ,已 经 介绍 了 许多 半导体 超员 格物 理 的 概念 和 最 新 发 展 ,本 书 
T HESLEL. 半导体 表面 和 界面 必 半 导体 物理 的 - :个 重要 方面 ,由 上 
CGU AS PAFA Mp EE VER S634 BER EK 上: 这 方面 内 容 
的 专著 《近代 半导体 材料 的 表面 科学 基础 》, 本 书 也 不 再 涉及 .本 上 用 
的 名 字 原 来 打算 叫 " 尘 导体 物理 学 ”, 但 是 这 样 的 书 名 在 国际 和 国 
PI SEEK ED. 考虑 到 本 书 的 内 容 是 作者 在 近年 内 做 研究 工作 时 感 
到 所 需要 的 一 些 基础 知识 ,目前 科学 技术 发 展 是 如 此 迅速 ,知识 不 
汤 好 更 新 ,本 书 的 内 容 只 能 满足 当前 一 段 时 间 内 的 需要 .因此 本 书 
的 和 名字 改 叫 “Current Semiconductor Physics", € pA 5 (O9 LRL 
行 的 得 思 ,而 不 是 永久 的 ,中 文 名 字 则 叫 * 现 代 半 导体 物理 ”. 
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第 一 章 ”半导体 能 市 结构 


Li 键 轨道 理 伦 和 紧 保 缚 方法 


NBS Up ESA Ad. n- v 族 半 导体 基本 上 是 
共 价 晶体 (E E A ER a RS R T i RUPES 8] ,因而 共有 部 分 
离子 性 , 而 p -所 族 半导体 则 离子 性 更 强 一 些 . 共 价 键 与 金属 键 .高 
TETEH ,金属 键 的 电子 比较 均匀 屯 分 布 在 圈 体 中 ,离子 键 的 电子 
则 集中 在 离子 上 ,而 共 价 键 的 电子 则 比较 集中 地 分 布 在 两 个 原子 
之 间 的 连 线 上 ,根据 这 一 概念 ,提出 了 键 轨 道理 论 , 它 比较 适合 描 
写 具 有 共 价 键 的 半导体 的 能 带 结构 . 

先 考 谍 一 个 一 维 链 固 体 , 链 上 每 个 原子 月 1 ts ETAM] 
个 p 电子 态 ,它们 的 波 画 数 空间 分 布 如 图 1. 1(a) 所 示 . cea, 
两 相 邻 原子 之 间 的 距离 较 近 ,因此 相 邻 原子 的 电子 态 之 间 会 有 相 
互 作用 . 根据 键 所 道 理论 ,将 S OH p 态 的 轨道 波 函 数 重 新 线性 组 
合成 

1 
v2 


1 
d$, = (s? — |p»5. 
iB": | 


ET ea ot ULL 1. 1(b) 所 示 , 4, EB RPA THe. 
上 主要 集中 在 原子 的 左边 , ee ht a TAME. GEL RI 
AB SB YF. ER ATT PR 而 ,点 ASA LS. 

PIG MAA RS SE S pe RY. a A8 CP S 
EDGE Z5 (C888 27 RT EE eK, E ICE p SE s pe. 如 果 用 
Pure Part Bl TR Ze n TETEA TRER. MA 


由 = cls? + Iph), 


(1.1.1? 


; 2 e 
p l : 
ia) (b) 


MA IDI tag lit pukus x. do 4y jE BEME x 


[se = (ul H |f = Eos 
(Gm LH I$: =- Ves C1. 1. 2) 
Ga LH | tee? = Vi | 
其 中 E, BSE A PR II RE BE V TAO ZR TE SIE RT EC VE HE 
8e. V. 是 同 - JT PAR IEEE [HE IERBESIVI VU. RESI 
道 之 间 的 其 他 相互 作用 {例如 次 近邻 键 ) 很 小 ,我 们 暂时 先 忽略 .由 
RBC ,固体 的 波 函 数 为 各 原子 键 胃 道 的 线性 组 合 ， 
1 x^, un 
l <1, os (1. 1. 3? 
f = UN ae "a 


Hh k RER. TLE | 一 下 ,三 |a nel te 
a deda BAY ERR TX SO Dk TN RE BEC. 1. 3) 式 代 


APES IE ,就 得 到 和 久 期 方程 
| |E,— E Vi — Va| 
V Vew pgp [=o (1.1.4 
8x 77 FE SEBE TE EI AS ERE Et 
E = Es XVI + Vi — WV; cos ka. (1.1.5) 


出 (1.1.5)? 式 得 到 的 能 带 如 图 1. 2(a) 所 示 , 在 布 里 湖区 内 有 

上 下 两 个 能 带 ,分 别 对 应 于 导 带 和 价 带 ,中 间 是 能 隙 . 能 带 的 形成 

过 程 如 图 1,2(b) 所 示 . SARTO RRM ,每 个 杂 化 键 的 能 量 是 

Ey. 25 t T XE RESET RT ABE a RE SE OV, 形成 了 上 .下 

两 个 带 . 再 由 相互 作用 Vy SETTE BER GL EEUU SERIE OV. 
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(a) (b) 
[E 1.2 GO— EB IS PD RETE. CboRECE EIE HE GE & 


可 以 证 明 . dE & —0 导 带 底 和 价 带 顶 的 波 函 数 分 别 为 


于 = ah |o. 


l 
P, = el d). 
AT LA E WE SUED PEIUS Re ES 28, PA ES a PES 
(1.1. 3) ADM s tit Se ir wae 4p RS PP ee 177 
数 相 减 ， 

以 上 是 键 拉 道理 论 的 一 些 基本 概念 ,将 它们 推广 到 实际 半 导 
($data C AE SE HORE EIER. 大 多 数 半导体 是 金刚 石 或 内 和 锌 矿 结 
构 , 每 个 原子 与 周围 最 近邻 四 个 原子 组 成 正四 面体 .为 一 般 起 
LS RAT AY hala ALB 两 种 原子 组 成 的 晶体 , 每 个 原 
子 的 价 电 子 有 1 个 s 态 和 3 个 p d. 由 AA 原子 的 轨道 波 函 数组 成 
E FI AR Tei TS S 

=d) + [ped [po + [pe 


(1.1.6) 


$= (Cs) 一 Ip? — ip + Ip. 
1 | (1. 1. 7 
# = z (ls) — Ip? + Ip? 一 Ip.??, 


# s Ip: 一 Ip.? 一 p.53. ' 


它们 也 有 方向 性 ,分 别 指向 [11114[T11J[11 TIAL 11] & HL 4E B 
原子 的 方向 . B 原子 的 杂 化 波 函 数 则 分 别 指 向 [111Jf1l ID 11] 
和 [111] 各 相 邻 A 原子 的 方向 , 因此 它们 的 p 态 函 数 的 符 导 与 
(]. 1.7) 式 中 的 相反 . 

为 了 计算 实际 半导体 的 能 带 ,首先 必须 确定 各 杂 化 键 ( 包 括 同 
一 原子 和 相 邻 原子 ,以 至 次 近邻 原子 杂 化 键 ? 间 的 相互 必用 齿 阵 
元 . 从 单纯 计算 能 带 的 角度 ,用 杂 化 轨道 (1. 1. ORR ATP 
Is). Ip |p ,|pe) 作 为 基 应 数 是 完全 等 价 的. 它们 之 闻 由 一 个 和 
正 变换 可 以 互相 变换 . (B de Ael Pii ROSE S OE HC pre 
或 半导体 中 深交 质 能 级 所 用 的 集团 并 型 等 ,用 杂 化 轨道 ,或 杂 化 轨 
道 组 成 的 键 轨道 (成 键 轨道 或 反刍 轨道 ) 作 为 基 函 数 是 比较 方便 
的 . 国 为 首先 它们 其 有 方向 性 , 直 现 ,容易 根据 裤 间 对 称 性 将 它们 
组 成 不 可 约 表示 的 基 画 数 . 其 次 在 团 馈 或 集团 边界 的 县 键 容易 进 
行 饮 和 处 理 . 

菜花 轨 遵 或 原子 轨道 间 的 相互 作用 和 撼 阵 元 一 般 不 是 由 第 一 原 
理 计 算得 到 的 ,而 是 通过 与 其 他 方法 (如 严 势 方法 ?计算 所 得 到 较 
精确 的 能 带 相 比 较 而 确定 的 ,因此 是 经 验 的 . 即使 是 同一 种 尘 导 
体 ,不 同 作者 得 到 的 相互 作用 参数 可 以 是 完全 不 同 的 . 对 此 
Harrison 有 这 样 的 观点 趾 , “这 些 参 数 没 有 一 个 最 好 的 选择 ,因为 
必须 在 简单 性 (通用 性 ) 和 得 到 能 带 的 精确 性 之 间作 出 交易 . 如 果 
对 每 一 种 材料 的 每 一 种 性 质 采 用 不 同 的 和 矩阵 元 值 ,就 能 把 这 种 性 
质 的 精确 值 调整 得 很 好 . 但 是 我 们 将 采用 几乎 是 相反 的 极端 ,只 引 
进 四 个 参数 ,所 有 系统 的 s 和 p 态 之 间 的 相互 作用 矩阵 元 都 可 以 
计算 , "Harrison 的 做 法 适用 于 研究 各 种 材料 性 质 之 间 的 定性 比 
较 ,它们 随 着 原子 量变 化 的 化 学 趋势 等 . 

下 面 简单 介绍 一 下 Harrison 的 方法 . 他 首先 引入 四 个 其 纲 一 
的 原子 轨道 间 的 相互 作用 和 矩阵 元 , 见 表 1.1.， 
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1.1 确定 原子 轨道 拒 竹 元 的 量 网 一 的 系数 


系数 Mesa Pape Hoppa opr 
HH 一 1. 40 1.84 3. 24 一 小 81 
TH 42 DR T- [HL] I T PUE XR E 7C AJ 
E 
Vim = "rtm mod ' | (]. 1. 8) 


其 中 Hm fr BTA ,mw Rz EB 由 电子 质量 ,d Ae RT fap E SR. XT 
同一 上 原 于 上 原子 轨道 能 量 列 于 表 1.2. 


表 1.23 原子 轨道 能 是“〈 单 位 : eV) 


25. 2p Li Be B C N O FF 

一 总 5. 48 8. 17 12. "7" 17.52 23. 04 | 28, 14 35.80 — 

ep 4.14 G. 64 8.97 1147 44.13 16. 99 
4s, 3p Na Mg X] S P S ct i 

— Es, 2. 13 6. 36 16. 11 13-55 17.10 20, 80 24. 64 

— Ep 7. 99 4.86 652 — R.33 10.27 12.31 
dz, tp K Zn Gra Cre As Se Br 

-£ 4. 15 Ë. 40 11. 37 14. 38 17.33 20.32 2d. 35 p 

— £y | 3. 38 25 90 6. 36 8 0. 53 H.z0 
fs,op ` Ag Cd In Sn Sb Te 1 

— Ey G. 4I $79 18. 12 12.50 — 14,80. 17. 11 13. 42 


3. 38 4. 69 5. 94 T. 24 5. 5B 9. 9T 


利用 表 1.1 和 表 1.2 可 以 得 到 任意 一 个 半导体 材料 的 原子 轩 
XR XE 8 (E HE SB REJ. Slater 和 Koster 4k — dd dem b ea 
AN Te] In -- SL E C HT EAR zy 
Ha = Vs 
Jus mis 
|n» = PV oom + OL — Pus 
Huy = IMV po — LAV vs. 


(1. 1. 9) 


其 中 了 7 就 是 (1.1.8) 式 中 定义 的 矩阵 元 ,VY 代表 一 个 原 
TH s 态 和 近邻 原子 的 s SHREK RRS HME. RMA. 
Lan hTERT PEE. 

由 于 杂 北 轨道 (1.1.7) 式 是 原子 轨道 的 线性 组 合 , 已 知 了 原子 
轨道 的 矩阵 元 , 杂 北 轨道 的 算 阵 元 可 直接 求 得 . 由 于 条 化 轨道 的 方 
同性 ,可 昼 得 出 杂 化 键 和 矩 阵 元 之 间 揭 一 系列 关系 , 将 相 邻 原子 A 
和 B 的 杂 化 键 分 别 表 示 为 1,2,3;4 78 5.6.7.8, 208] 1. 3 所 示 , 由 
宝 间 的 对 称 性 可 以 它们 之 间 的 矩阵 元 有 下 列 的 关系 ; 

V, 一 《1| 五 |5》， 

V = a|H|6? = (IHI7 = (|E |8), 

V, = (2| H|5» 一 《43 五 15 = (41H |5), 

V, = (2H |6) = (3 |E |7) = (4| H 185, 

V= (2|H|7» = (2|H|8» = (3| H 06» =, 

(1.1.10) 

因此 只 有 五 个 独立 参量 . 其 中 以 两 个 相对 杂 北 键 之 间 的 矩阵 元 ， 
ARK. 利用 以 上 各 式 可 求 得 


V, 一 nai — 2A/ 33V. — 3V pe] — — 4. 37 2, 
(1. 1. 11) 
其 他 的 矩阵 元 可 类 似 地 求 得 ， 


Ea ENET A HI B TAE ER 
18 


cUm T T Sti RIPE EE c sk Ze £r ge BTE RE B oc eu] ELTE A. 
能 带 . CES PB aR BE. 2E DV, ib POR] XE RUE ERR 


d; 一 IU (R,), (1. 1. 12) 


其 中 
R; = R, + T; (1.1.13) 

R, ER n T oC SR BT AE PT ED j 3E UT XE TC HR P B] ERE 5 0m. 
$; CR, BREF R, LAS j 类 原子 的 第 i 类 原子 轨道 或 杂 化 轨道 
HARR. 1,12) 式 代入 醇 定 膏 方程 ,得 到 久 期 方程 

[Harr 一 E8560; | = 0. (1.1. 14) 
其 中 n. oy GO ER mb t E [Ep oC. HERE eB. 1.12) 式 可 求 得 

gor Chk) = oh RO CUL OR) H Ho Raj)?» 


(1. 1. 15) 
注意 其 中 的 忍 , 是 任意 的 ,可 以 取 为 坐标 原点 . ERS AOR 
原子 的 轨道 对 抑 阵 元 的 贡献 . 几 久 期 方程 人 (1.1. 14? 可 见 , 它 应 该 是 
8x8 维 的 - 因为 每 个 元 胞 有 两 个 原子 ,每 个 原子 有 四 个 轨道 ,一 其 
有 8 个 基 男 数 . 在 一 般 情况 焉 是 不 能 得 到 解析 早 尘 的 ,只 能 数值 求 
解 , 但 是 在 布 里 渊 诡 的 某 些 特殊 点 ,例如 卫 , 习 ,三 点 ,利用 群 论 方 
法 可 以 将 义 期 方程 简化 为 低 维 的 ,得 到 解析 结果 , 利用 这 方法 可 以 
由 其 他 方法 求 得 的 在 布 里 漳 区 特殊 点 上 的 能 带 精 确 值 , 芭 推定 出 
轨道 矩阵 元 . 

在 实际 应 用 中 ,很 少 用 紧 束 缚 六 法 去 计算 半 导 恒 能 带 . 现在 用 
紧 东 缚 方法 或 键 轨 道 方 法 主要 计算 由 于 平移 对 称 性 破坏 而 形成 的 
局 域 电 子 态 , 如 表面 电子 态 . 深 杂质 . 喘 陷 电子 态 以 及 半导体 世子 
阱 .最 子 线 . 十 子 点 的 电子 态 等 ,方法 是 大 元 驳 法 或 集团 法 ,将 在 下 
面 的 有 淆 章节 中 介绍 ,用 紧 东 缚 方法 计算 的 局 域 电 子 态 波 函 数 是 
各 原子 轨道 的 线性 组 合 , 因 此 直接 反映 了 这 些 态 的 电子 空间 分 布 
情况 ,在 物理 上 很 直观 . 
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紧 束 缚 方法 的 一 个 主要 的 缺点 是 , 它 虽 然 能 求 得 很 好 的 价 带 
结构 ,但 是 宫 总 不 能 求 得 与 实验 符合 很 好 的 导 带 结构 . 其 根源 是 
“ 蛇 来 总 "近似 ,而 导 带 态 更 接近 于 自由 电子 近似 ,用 紧 东 铺 基 薄 数 
很 难得 到 正确 的 导 带 态 , 为 此 人 人 们 想 出 了 洗 多 补救 办 尘 , 如 : 除了 
sy*pr*pyyp: 轨 :道外 ,还 人 为 池 增 加 一 个 激发 s "轨道 二 ,或 者 增加 几 
个 d 贺 道 . 际 了 考虑 最 近邻 原子 的 相互 作用 外 ,还 荐 丰 次 近邻 ,以 
至 第 三 近邻 原子 则 的 相互 作用 .除了 二 心 近 似 的 相互 作用 和 矩阵 元 
外 ,还 引入 一 些 非 二 心 近 和 似 的 矩阵 元 . 

紧 东 缠 算 阵 元 参数 通常 是 由 拟 合 能 带 经 验 确 定 的 ,期 合 对 同 
一 种 材料 ,不同 作者 采用 不 同 近似 拟 合 出 来 的 参数 可 以 相差 很 大 . 
因此 怠 产生 了 立冬 的 阿 题 , 紧 束 缚 年 阵 元 参数 有 没有 物理 意义 ? 现 
在 又 回 到 Harrison Hie", Harrison 给 出 的 最 近邻 原子 六 轨道 
矩阵 元 的 普 语 关系 (1. 1. 8}) 式 和 表 1.1 是 由 近 自 由 电子 能 带 推算 
出 来 ,并 根据 拟人 台 Si,Ge 能 带 修 正 后 得 到 的 . 自身 原子 加 道 的 能 
量 ,天 1.2 是 由 Herman,Skillman 自治 原子 计算 得 到 的 原子 能 项 
fel. 由 表 1.1.1. 2 和 (1,1.8) 式 得 到 的 几 种 半导体 的 紧 东 缚 矩阵 元 
参数 到 于 表 1. 3 ,为 了 比较 还 列 出 了 撤 合 能 带 得 到 的 参数 值 ， 


表 1.3 由 Harrison 理论 得 到 的 紧 训 博大 量 CPE, eV) 
【第 二 行 的 和 值 是 拟 侣 能 带 得 到 欧 ,一 格 内 醋 个 数 分别 对 庶 于 非 金 属 和 人 铭 属 性 原子 ) 


XB BEI C Si Ge GaAs ZnSe 
V 4. 50 1, 93 1.79 1.79 1.79 
™ 5.55 2.03 l. 70 1.70 | 1.54 
" 5. 91 2. 54 2.35 2. 38 2. 36 
p 5. 901 2.55 2.30 2.4, 1.9 2.6. 1.4 
15. 41 4. 47 4. 15 4.15 4. 15 
V ppr 
7.78 o 455 4. 07 3.44 3.20 
2. 60 1. 12 1. 04 1. 04 1. 04 
— V rox . 
2.50 1,09 I. 05 0. 29 0. 92 
2. 14 1. 76 2.01 1.62, 2.36 1.26, 2. 70 
【sp —£5,2/4 
n 1. 70 1. 86 2.10 1.61, 2.41 1.47, 3.10 
0 0 0 1, 50 3. 08 
1 2 
(e, 6/2 0 0 D 6. 96 3, 29 


Sc WW WP 
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由 表 可 见 , 两 者 太 臻 是 相近 的 . Harrison 理论 反映 了 半导体 能 芝 
绪 梅 的 一 些 共 性 ,但 它 不 能 很 好 描述 车 一 种 半 导 司 的 个 性 , REL E 
对 二 种 是 格 常 数 相等 的 半导体 Ge,GaAs,Zmse, 它 给 出 了 相同 的 
Vum: 这 当然 不 符合 实际 ， 


1.2 BRAK 
1.2.1 Bem sm 


ud £x h EA id. A SARA E A F E E t E KY BE 
fü. HE T d ERA ROSE PIRE SUBE RD LOR da PE iR 28 Xx PHOEBE EUR 
T. 


hr) = Fe Ce IASG (1.2.1) 
其 中 VY dh FE ER AP EB it 
G; = An Cm By + mob, 十 Mab)» (1. 2. 2) 


bib. b. CAR AE AC. 因此 小 函数 {1.2.1} 具有 空间 对 称 性 ,也 
就 是 注 元 胞 三 基 矢 方向 平 称 是 不 变 的 . 将 波 函 数 (1. 2. ORARE 
请 方程 ,就 得 到 确定 能 基本 征 值 和 本 征 波 峭 数 的 义 期 方程 
|H; — Eô | = 0, 
H; = QW;,|IH IW», 
其 中 W, ERRAR. 2. 1} 中 某 一 个 平面 波 分 量 . 实际 上 直接 用 平 
面 波 展开 方法 计算 晶体 能 带 是 不 可 能 的 ,因为 组 成 晶体 的 原子 除 
了 外 层 价 电子 外 ,还 有 许多 内 党 层 电 子 态 . 这 些 态 称 为 核心 态 
(core states? ,具有 空间 很 局 域 的 电子 轨道 , 相 邻 原子 的 核心 态 重 
"ER n^. 由 于 核心 态 的 玻 国 数 在 空间 是 很 局 威 的 ,需要 非常 当 的 平 
面 波 才能 止 确 地 给 出 核心 态 的 波 函 数 . 
由 于 晶体 中 核心 态 之 间 的 相互 作用 可 以 忽略 ,因此 认为 在 品 
体 中 的 核心 态 与 扳 立 原子 中 的 核心 态 是 -- 样 的 . Herring? h Ht 
出 了 正 交 平面 波 法 (QPW). 由 于 晶体 中 较 高 能 其 的 电子 坊 ( 包 括 
13 


(1. 2. 3) 


导 带 和 价 带 }) 必 须 与 低能 车 的 核心 态 正 交 ,因此 用 一 个 与 核心 态 正 
交 的 平面 波 来 代替 原来 的 波 函 数 (. 2. 1)， 
Lor) 一 Wir) 一 > BW. (1. 2. 4) 


其 中 是 核心 态 .将 01. 2. OR RA BR EBA. PAM T 
(1. 2. 3X 85 A, HH; EE. ABE ijr a DUX EAER W., 
W, EE D xx 解 这 个 入 期 方程 ,得 到 的 最 低能 起 的 态 是 价 带 的 
您 ,因为 波 图 数 (1.2.4) 已 经 目 动 地 与 核心 态 正 交 了 . RR AULA 
个 正 交 平面 波 就 能 得 到 收 兽 的 结果 ,用 这 种 方法 已 经 计算 了 省 多 
an HE] BE. 

在 这 基础 上 ,Phillips SASH PRPS. 假定 价 电子 
波 函 数 为 

dir) = etr) 一 SBOP). (1. 2. 5) 

ECL. 2. OSA BE EAE, TUAS — T glr) 满 足 的 方程 


E Eva) DE — EOM por = Ego. 


2n 


(1.2.6) 
HP | 4.946. | RRM FRA S . RR PRA. DS IC CMR 
TAKAR PCO A ERE, OF Se. 
V.) = VG) + SE BOL — 0.2.0 
V, PKA i P ERA (pseudopotential). SHRRALBH ERLE 
— 4 CERE (ELE IR OR IT AAA REC ES HEEF 
i I ECE Em i p MES EA: EN 
SF EE UE JE, 
9o) = Sax, = Dal W: — 5; GWo$]. 0.2. 
Wf nf PAGE BA. er) d S a; 相同 的 平面 波 展开 ， 
gir) = > aW, (1.2.9 


由 于 平面 波 的 展开 质数 不 多 ,因此 gkr) 在 空间 是 一 个 变化 平缓 的 
ER XL. 它 在 核心 区 以 外 与 真实 波 函 数 相 同 ,在 核心 区 以 内 , 它 将 真 
SEM BA A Pe a PE T. 

TEI EO ACHAT BH AT AC. 2. 7 A AS 
具体 形式 . (EU Ac BL LESS Re 5 SEA HUS RE RE s 
Ea EE AES. 261 tM Ur Ed t E ELA 


1.2.2 REME 


Phillips 等 ”已 经 征明 ,得 势 在 核心 区 域 对 价 电子 有 排斥 作 
Fd REPE a THRE DES PR. 这 个 排斥 势 几乎 抵 销 了 在 核心 
区 和 内 很 强 的 离子 豚 引 势 ,最 后 形成 -一 个 弱 的 吸引 下 势 ,这 称 为 
Phillips TH 223. 图 1. 4 是 Mo AFUERA ORMER 
线 )” ,由 图 可 见 ,在 核心 区 以 内 恬 势 是 弱 的 吸引 势 ,并 且 对 不 局 角 
动量 的 波 函 数 是 不 同 的 ( 非 局 域 的 ). 在 核心 区 域 以 外 , 历 热 与 真实 
势 相 同 . 


^ 0.4 L2 0 $8 4644 
图 1.4 Mo ET Es We eR Cd 


REAPER 13 1 12 8-22] L.S IR NS 
vor MESESB i PPE AS E SS, Dt] it foc js 
Vir = PAG 一 Ru)» (1. 2. 102 
其 中 


Ri: = R.H T, (1. 2. 11) 
R,— nydy + rna, na 是 元 胸 基 天 的 平移 矢量,T 是 第 t 类 原子 在 
Tc Hi SP ET DE ELA iE. 由 于 Or BI ERE TS a HA 
数 , 它 可 以 作 情 里 计 展 开 
Vir) 一 > VOe", (1. 2. 12) 
G d [ERE AE C1. 2. 2)? 式 .可 以 证 明 , 展 开 系 数 
VQ = y [Vee dr ~ N De "e (0), 


(1. 2. 13) 
其 中 Y 是 晶体 体积 ,zw 是 一 个 元 胞 中 原子 的 个 数 ， 


v) = a eine dr, (1.2.14) 


Q, 是 一 个 原子 占有 的 体积 . v (G6) 称 为 原子 性 势 的 形状 因子 ， 
(1.2. 1DA PH eS RARTRE ANAT AA CIRT E 
晶体 中 的 位 置 有 关 . EE ee A POE S E HE EE. Fe E ICT RESET: 
状 因子 和 结构 因子 两 部 分 组 成 . 


Ei CI. 2. 14) x T UR AR RT MES. wkr) 是 球 对 称 的 ,只 是 坐 
WEHE r 的 函数 , 则 它 的 形状 因子 也 是 妹 对 称 的 ， 
vu (GG) = acre sin Gr dr. (1.2.15) 
实际 上 太 部 分 尾 势 计算 都 是 假定 这 种 情形 . 


对 内 锋 太 结构 的 半导体 , 取 坐 标 原 点 在 元 胞 中 两 个 原子 连 线 
的 中 点 , 则 | 


n 一 一 SOLD =-T, T,= SO.) 一 T, 
(1. 2. 16) 
VO) = Haro 十 eg, (G7 


= wvQG)cosQG * T) + v,(G)sin(G * T), (1.2.17) 
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其 中 
vG) 一 To) 4G]. v,G)= Sl) — «,()]. 


(1. 2. 18) 
v. I v, 分 别称 为 对 称 和 反对 称 麻 势 形 状 因子 . 8E Sz A FE 
SHE o GG) — v9 C00 对称 磺 势 形状 因子 就 是 原子 帮 势 形状 贰 子 ， 
而 反对 称 寿 势 形 状 因子 为 零 . 
为 了 确定 原子 寿 势 的 形状 因子 RECATAT EFA 
离 后 的 原子 ,如 Sit? Ga” ,As 等 ) 府 势 的 形状 因子 vis CLER. 
当 这 些 诛 子 组 成 晶体 时 , 价 电子 是 均匀 分 布 的 ,出 晶体 性 势 


ion (Gr JS (G4) 
VQ) = >) eee" (1. 2.193 
i 2; e(G) 


其 中 对 台 的 求 和 不 包括 对 GG=0 项 的 求 和 ,5C0}) 是 晶体 结构 因子 ， 
(OET ARRA. 国 此 在 均匀 价 电子 分 布 的 近 和 拟 下 ,原子 中 
" | 


(1. 2. 203 


这 里 用 & 表示 一 个 连续 变化 的 变量 ,而 在 (1. 2. 190 3X eG ARG 
BAC. 2. OR AA MA. Sham Ala PARNE, SRT 
关 和 交换 效应 ,给 出 了 介 电 屏蔽 函数 . 这 是 一 个 复杂 的 表示 式 , 这 
里 不 再 列 出 .此 上 奸 还 可 以 利用 其 他 近 拟 ,例如 Thomas-Fermi 近似 
$6 t A fr FR LBERE HS ER. 

Hi Phillips HEA Jab , SY dE Do DC AE SO RY), TE 
核心 区 以 外 与 真实 的 离子 势 相 同 ,Abareokov $P 44 T — t 
Li Bd i tr 

— A, r Ry, 
Vent) 一 LZ. r> Re. (1.2. 21) 
其 中 Ru 相当 于 核心 区 的 半径 ,A 是 一 个 小 的 常数 .由 (1.2.21) 式 
可 算得 它 的 人 博 氏 变换 
17 


Bion Gd -— a6 


| 2cos qi + M gRy — q Ra cos q Ry | 


(1. 2. 22) 
在 原来 提出 的 离子 腊 毛 模型 中 ,常数 4 Ene Tran fasti AX, 
因而 是 非 局 域 的 . 

这 个 篇 单 的 离子 疯 势 模型 中 只 包含 两 个 可 调 人 参量 A 和 Ru. 
通过 计算 能 人 带 并 与 实验 比较 ,可 拟 合 出 与 实验 符合 最 好 的 4 和 
Ru 慎 , 图 1.5 就 是 由 离子 模型 夺 势 计算 得 到 的 Si 原 隆 懂 势 的 形 
状 困 子 ”, 它 上 共有 大 部 分 元 素 原 子 帮 势 的 特点 . 由 图 可 见 ,原子 性 
SATE q—0 Sh TAB. BET a 增 大 而 逐 削 增 大 ,由 负 变 为 正 ,达到 一 
TRA fe BTS. BAB q 以 2e 为 单位 ,kr 是 费 米 波 矢 , 对 金刚 
石 或 闪 锌 矿 结 构 , 如 果 每 个 原子 有 N 个 价 电 子 , 则 


1/2 
em Cantu)! 一 Ed " (1. 2. 23) 


其 中 是 品格 常数 . BRL ICT BERGE 9 等 于 几 个 2x/a 时 就 等 
T 0. 


Ens AUETBDGEGEENT 


CM ft RARER FT. ERIALO:2.138€ (1.2. 1031, 
JL £3 Bl de OR A. a Dc YR a OR RARE 


程 ,得 到 久 期 方程 (1. 2. 3) Fens d SE 
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在 实际 计算 中 ,不 可 能 取 无 限 多 个 平面 波 ,只 能 规定 c GE. e 
FEH CG ERARE AR] G 所 代表 的 平面 波 . se A BAL Ge 
fe Ry fae AE Re eR. IR G = V 20(Qn/a) KEY 100 
Se POP TD SERE RI BS EZ T. 

DS A Sle RAE RA 1.5 7I 
HRE E” TE g@=4ee 处 截断 . 因此 在 久 期 方程 中 包含 了 较 多 的 
非 对 和 角 项 WV,(G, 一 0G)) ,也 就 是 需要 较 多 的 平面 疲 , 从 物理 上 考虑 ， 
这 什 长 尾 是 由 模型 厦 势 的 假设 (1.2. 21) 式 引起 的 , 它 在 r=Rw 处 
有 一 个 突 密 ,使 得 它 的 博 氏 变换 (1. 2. 2?) 有 一 个 长 尾 . 如 果 取 缓 变 
的 懂 势 模型 ,例如 高 斯 型 的 ,由 wo 就 没有 长 尾 . 计算 中 发 现 , 在 
Kg 处 的 原子 胜 势 形状 因子 对 能 带 结构 影响 不 大 ,可 以 将 它 在 某 
一 个 较 小 的 a 值 处 截断 ,如 图 1.5 上 的 六 点 所 示 . Cohen SUES 
用 表 和 图 给 出 了 各 种 元 素 原子 尾 势 的 形状 因子 ,包括 未 截断 的 和 
截断 的 ， 

FUR TRA ARASH A ne RE IR E A 
69 up Fe EFE (transferability) (ala, Aik a ERES 
PIL d (RY BEA A Ie ee. 对 于 Si,Ge 这 些 苑 素 半 导 
坷 当然 直接 可 用 .但 对 于 化 合 物 半 导 性 ,能 杏 直 接 用 组 成 化 合 物 的 
两 种 元 素 的 原子 民 势 来 计算 它 的 能 带 , 就 有 一 定 问 题 . 经 验 发 现 ， 
在 0 级 近似 下 ,这 样 做 是 可 行 的 .但 为 了 与 化 台 物 能 带 结 构 符 合 得 
更 好 ,还 需 对 每 一 种 化 合 物 所 取 的 原子 半 势 作 适 当 修 正 , 表 1.4 给 
出 了 各 种 半导体 的 对 称 和 反对 称 腊 势 形 状 因 子 , 见 (1.?.18) 式 . 
为 是 计算 能 带 ,只 需 第 出 它们 在 G7 =(3.4,8,11, °C 20/0)? 处 的 
18 3E E85 T. RE 1.4 中 vt4) 和 w(t8) 没 有 给 出 ,因为 在 蝇 体 恬 势 
《1.2.17) 式 中 ,相应 的 cos(G + nA sin(G。T) 项 等 于 零 .对 晶体 
AP A TAR. TE 1.4 只 给 出 了 到 G? 一 11(2xva)? 的 性 势 值 ,说 助 
在 该 处 截断 的 风势 形状 因子 是 足以 用 来 计算 能 带 的 ,其 单位 Ry 
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(A + G8, VG — G). 1.2.24) 


是 里 德 怕 常数 . 
表 1.4 半导体 的 对 称 和 反对 称 厦 势 形状 因子 《单位 : Ry) 


[XL vio val 113 vat a? val 4d) wa€ 11} 
Si --0. 21 0. 04 0, 08 0 0 Ü 
Ge — Q0, Z3 Ch 0] D, 065 人 ü Q 
Sn — Q. 20 ü 0. 04 0 0 0 
GaP — Ü. 22 0. 03 0. OF 0. 12 H. OF o. G2 
GaAs —90, 23 0. 01 0. 08 0. OF 0, 05 6. 01 
AISb —th 2l 6. 02 0. 06 J. 06 0, 04 6. 02 
InP — 0. 23 mn ü. 06 0.07 ü. 25 0. 01 
GaSb — 6, 22 0 0. 05 0. 06 0. 05 0. 01 
InAs :-- 0. 22 E 0. 05 Ù. O8 0. 05 D. o3 
InSb — p, 20 0 0, 04 0. 06 0. 05 ð Ol 
ZnS — 6. 22 0, 03 / 0.07 0. 24 0. 14 0. Od 
ZnSe — à. 23 0.01 0. 06 0. 18 0. 12 0. 03 
ZnTe 一 0. 22 9 0. 05 0.13 Q, 10 6. 01 
CdTe — à. 20 Ü 0. (4. ü. 15 à. 09 0. O4 


除了 计算 晶体 能 带 外 ,在 其 他 一 些 情况 .如 计算 能 带 随 压强 
( 晶 格 常数 ?的 变化 ,表面 . 超 晶 格 能 带 时 ,需要 知道 原子 肢 势 形状 
EF wkg) 随 9 过 繁 变 化 的 函数 关系 . 实际 计算 中 ,往往 将 在 几 个 
离散 g RA A 1.5 上 的 关 点 ) 用 一 个 解析 尊 数 拟 合 成 一 条 光 
"RBS ER ZU. 
a (g^ — as) 


0(g) = 。 
e5 4] 


(1. 2. 25) 


1.2.3 BAMA HEME REMA 5E 


I An d BEAT AER EEA a a RIT (RUE, 
[E B3 E RH S. 例如 离子 模型 履 势 假设 .自由 电子 气 屏蔽 效 
应 .原子 帮 势 的 可 转移 性 假设 、 硒 势 形状 因子 的 截断 等 , 为 此 发 展 
了 自治 尾 势 方法 . 假定 在 晶体 中 各 个 原子 位 置 上 由 相应 的 宰 离 子 


左 势 周期 排列 . 玖 如 构成 了 正 离子 杖 势 的 背景 . 第 一 步 选 经 验 膜 势 
20 


VE BIS TRE ATE. | sm B 
pir) 一 > elpa, (1. 2, 26) 


BART k A RAER i EUR DC PAI X XE» OR PT (f 
"CB PARDA. 然后 计算 电子 产生 的 静电 势 (Hartree 355. 由 
于 电子 密度 oC) AB Bs Vu Cr) 都 是 空间 的 周期 函数 ,都 可 以 按 
SRE RARE ,得 到 展开 系数 之 间 的 关系 


Are? 


ae PCG). (1.2.27) 


再 计算 电子 交换 ,相关 势 . PPR UK oc He ASE HR AE DY t 
就 是 与 两 个 电子 的 坐标 都 有 关 . 这 里 采用 了 Slater AY Jay ia Ae te 
关 护 近似 ,只 与 单 电子 的 坐标 有 关 ， 


Voir) —— 3e| 


VucG) — 


EM ss 2 1/4 
= 2[ ptr)", C1. 2. 28) 


其 中 上 是 一 个 可 调 参 量 . 将 电子 的 静电 势 . 交 换 势 .相关 势 与 离子 
典 势 相 如 ,得 到 总 的 晶体 态势 ,作为 下 一 步 奈 代 的 初始 势 .经 过 多 
次 达 代 ,最 后 输入 和 输出 的 晶体 攻势 相同 ,达到 了 自治 . BR EA 
方法 特别 适合 于 计算 原子 结构 偏离 周期 排列 的 情况 ,如 表面 、 界 
H RR Lie BELA. 这 时 对 应 原子 位 轩 的 变化 ,可 以 计算 出 价 电子 波 
ER BUNT RE BE BA] CT 

20 世纪 80 年 代 初 在 自 洽 性 势 方法 的 基础 上 又 发 展 了 第 .一 原 
Fi (ab initio RA BIE, CAGES HE ET AEA 
性 质 方面 达到 了 全 电子 《包括 价 电子 和 核心 电子 ) 计 算 的 精度 ,而 
计算 工作 其 浆 比 全 电子 计算 小 得 多 , 考虑 在 外 势 VCr) 和 库仑 相互 
作用 下 的 电子 系统 基态 的 性 质 . 按 申 密度 泛 函 理论 2 ,系统 基 
C BE tT HT s ETT A, 


ELE] = [Vear + | OO arar + Tile] + EcLp], 


(1.2. 29) 
的 变 分 极 小 值 ,方程 右边 的 四 项 分 草 为 : 电子 在 外 场 中 的 势能 , 电 
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子 的 库仑 相互 作用 能 , 非 相互 作用 电子 的 动能 及 电子 的 交换 相关 
能 ,下 标 x M PRR RBA HEP pe RU BRE 
度 泛 函 近 做， 

Ese] = Jes. coc) ddr. (1. 2. 300 
sp(7)) 是 密度 6 的 函数 ,可 以 从 不 同 密度 均匀 电子 气 的 交换 相 


X BE AWE. 对 非 极 从 的 电子 气 ,现在 常用 的 . :个 内 插 公 天 
FREUT CH m au) 


BS (1.2.31) 
0,1432 
cof Um o e nz. 
一 0. 048 十 0. 0311Inr.—9. O116r, +0. 002r]dnr,, — r1. 


(1. 2. 32) 
Jr fel. 2. 29) 8] AB 4p [ne B0] EE p, T AR SRE IE 


P 
| A Vip Vir) 十 Vir) + v.c Yor 一 Epir), 


2H, 
(1. 2. 33) 
其 中 o EMP SEV 和 Vs 分 别 是 电子 的 Hartree WA 27 368 4H 
天 势 
Vir) = far PO, (1. 2. 84) 
|Od(peo 3 de. 
Valp) = TEES Leo n m (1. 2. 35) 
相互 作用 电子 系统 的 总 能 量 为 | 


P J 2 
E= So» Ídra? 一声 + ven} yer 


4 到 |dretmDVutr + [deer ren (er. (1. 2. 26) 


Bro EE VERSE RS Ty TR ETT eS A QUE m VE E HEH 
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2m PAE iy RISE T RRRS , 它 计 算得 到 的 平衡 品格 贡 数 .弹性 
模 墟 、 形 变 势 参数 等 物理 其 与 实验 符合 很 好 , 它 还 能 耶 育 各 种 材料 
在 蜗 压 下 的 结构 相 变 . 它 的 主要 缺 吉 是 不 能 得 到 正 硝 的 半 导 恒 的 
禁 带 宽度 ,计算 值 总 是 比 实验 值 偏 小 ,这 一 点 不 如 经 验 晓 势力 法 ， 
拯 因 就 是 它 的 理论 基础 是 密度 斌 图 理 论 (1. 2. 29) 式 - UE HE IZ ER FI 
确定 了 基态 即 价 带 态 的 性 质 , 而 不 能 正确 地 预言 激发 态 即 导 带 态 
的 性 质 , 为 了 克服 这 - :困难 ,有 人 引入 了 “ 准 粒 子 ” 的 概念 . 


1.3 能 市 理论 的 应 用 
1.3.1. 电子 态 密度 
用 用 执 方 法 计算 得 到 半导体 的 能 带 E OED A EUR TX PLUR 
天 下 的 粮 数 ,由 此 可 以 计算 电子 的 态 密度 
NCE) = YUE,(K) 一 E), (0.3.1) 


其 中 求 和 是 对 所 有 能 带 mn TTL ALPHA. kA T 
代表 了 单位 能 量 间隔 内 可 能 的 电子 态 的 数目 . 在 实验 上 可 通过 光 


电子 能 谱 测 量 得 到 .图 1.6 是 Ge 的 电子 态 密度 的 理论 计算 曲线 


dum CB cv. 原子 )) 


Ü i 
—14-18 —10 —8 —& -4 —2 9 2 4 5 
[3 ‘eV 


1.6 Ge AL FA E EHGBRIE SHAS 
E HE ob A TRER AT 3c D BR CER 
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和 实验 曲线 的 比较 0. 由 图 可 见 , 它 的 价 带 分 布 在 0 一 一 12 eV 的 
能 莉 范 较 内 ,共有 二 个 峰 . 曲线 上 各 个 峰 对 应 于 布 里 沛 区 内 某 些 特 
whoa dx Fae OAS BR RK. WR 
中 在 一 4.6, 一 7.5, 一 10.3eV ab ipii ^r FI A XL; 处 的 
价 带 ,理论 和 实验 符合 得 很 好 . 由 波 函 数 的 分 析 , 可 以 得 到 能 量 最 
低 的 价 带 是 由 原子 的 s AS Uh BRE RR SE Dr DR EE ER 
原子 的 p 态 波 函 数 构成 ， 


1.3.2 MEAM 


THRE TETH OPER E Sent. PE RR PEF. 可 以 
HEHU ABER GI A O 


alw) = APE naD] G OE Je ~ Moh) [PEG 一 E.G) — ho), 


nem, EU 


(1.3.2) 
其 中 下 标 c vy PRR SHEA HA. n BeBe 
Feat AT A Rr Ad LM EB RE. 


M.) = alee IAV) bitrdr, 1.3.3) 


材料 的 光学 性 质 可 以 用 复 介 电 函数 < 一 s 二 ie 或 复 折射 率 
N=nti Ei ,它们 都 是 光波 频率 me 的 函数 ,并 且 有 = NT. x FR 
AJ HG ARX. 吸收 系数 与 上 上述 常数 的 关系 为 

a= 2xu/c B a= afne, (1. 3. 4) 

图 1.7 是 Ge 的 介 电 函数 虚 部 e 的 理论 曲线 和 实验 曲线 的 比 
RUL 由 (1. 3. 4) 式 可 见 , 它 相当 于 极 收 系数 . 由 图 可 见 , 其 中 的 峰 
对 应 于 布 里 湖区 内 某 些 特殊 点 处 电子 的 唉 迁 ,因为 在 该 处 申 子 
的 态 密 度 为 最 大 , 在 (1. 3,2) 式 中 ,如 果 假 定 在 布 里 浏 区 划一 个 
ABU , HLA XE E BM CG k FEE OP AE 
LM. GOW k BAYER, ESRI F RIA JE — RD, 
WU RRR o IK bP OR A N REE 联合 态 密度 为 
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CO S15 or 5.5 8.5 
Ta/e V 
图 1.7 Ge B) frr ER EC HE ED es SHE E ER CHR EO RI E D E CE ER P Ld 


2dk 
pz (27)° 
其 中 和 分 是 对 整个 布 里 渊 区 的 点 点 ,df 前 的 因子 2 代表 了 正 负 自 
he. 在 三 维 的 情 癌 下 ,ws BY 5 


N,, Chev) = 


Naha) = | BCE.K) — E(k) — hw), (1.3.5) 


2 f d8 o | 


其 中 对 dS HHS 2 the= EGO — EO SER E ETT. 4 E 
E SÉ DIT E S ES IR] PER. 因此 当 分 母 为 零 , 也 就 是 在 点 能 带 有 极 
值 时 LINE RIDERE ER. 在 点 点 附近 能 带 的 变化 情况 可 写 为 
ha 

(1. 3. 7) 
其 中 mom sm: 是 沿 三 个 方向 的 电子 有 效 质量 . 当 系 数 Y, 
全 为 1 或 一 1 BI. SERE TELE ER y 符 导 不 一 致 时 ,等 能 面 是 
BE. 由 此 得 到 的 联合 态 密 度 可 参 阁 参考 文献 [16], 因此 根据 光 吸 
收 谱 线 在 极 值 点 附近 的 形状 ,可 判断 能 带 的 形状 , 在 图 1.7 上 各 个 
峰 可 以 分 别 与 各 种 不 同 的 联合 态 密 度 相 对 应 . 由 于 当时 (1962 年 ) 
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A. A k 
à "nm, m, 


AREE ETE RUE D EIEEE A E RO Dr CHER E E 
Fe, 


1.3.3 电子 密度 的 空间 分 布 


由 能 带 计算 得 到 的 能 带 相 应 的 波 跑 数 可 以 计算 价 电子 密度 的 
s [B] zr ffi 
po) 一 D elpa dr) |’, (1.3.8) 


其 中 求 和 是 对 所 有 的 价 带 态 和 布 里 湖区 的 所 有 访 进行 . 从 实验 上 
可 以 用 六 射 线 测量 固体 的 价 电子 密度 分 布 . 图 1.8 是 由 实验 (上 
图 ) 和 理论 (下 图 ) 得 到 的 Si 的 价 电子 密度 分 布 的 等 高 线 图 的 比 
BO) 图 上 阴影 是 原子 核心 区 域 ,在 原子 核心 区 域 以 外 ,两 者 不 论 
在 形状 ,还 是 绝对 值 方面 都 符合 得 很 好 . 由 于 寿 势 理论 的 局 限 性 ， 
在 核心 区 域 理论 计算 的 结果 显然 是 不 正确 的 . 图 上 还 明显 地 表示 ， 
对 Si 这 样 的 共 价 晶 体 , 价 电子 主要 分 布 在 两 个 原子 连 线 的 中 点 


PZ 


1.8 总 的 价 电子 密度 分 布 的 等 高 线 图 
等 高 线 值 的 革 位 是 e/ 0, 0 BIA 
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LE. xx CUE T fd RR EE ft. 

图 1.9 4€ GaAs BY fr eL P3 Eo P| GaAs Æ 
一 个 带 有 部 分 离子 性 的 共和 价 量 体 . BE, fe SR Hr FAD aE 
两 个 原子 的 连 线 上 ,但 它 偏向 于 阴离子 As. 由 ZnSe 价 电子 密 庶 分 
布 的 理论 计算 结果 :区 可 见 , 随 着 羊 导体 离子 性 的 增 大 , 价 电 子 越 
来 越 盯 阴离子 笔 扒 ,最 后 完全 集中 在 明 离 于 荆 ， 


G 


- e 


PY 1.9. GaAs EYP P^ 9ETR or dni SÍ 2E 


1.3.4 形变 势 和 结构 相 变 


以 上 儿 节 是 在 正常 太 气 和 压 下 晶体 能 带 计算 的 结果 . 在 压力 下 
马 体 的 能 带 会 发 生变 化 ,在 高 压 下 ,其 至 它 的 结构 也 会 发 生 相 变 ， 
压力 有 两 种 : -HEJHEJ ;也 就 是 在 一 个 方向 上 加 压力 ; 另 一 
种 古 济 体 静 压力 ,出 就 是 在 各 个 方 同 上 均 句 加 压力 . 本 节 将 讨论 后 
T. 

ne RAY fe BE E o 与 流体 前 压强 p ATE XE EE Murnaghan 77 
RU TER. 


= Be ap^ 4| (1. 3.9) 
"n 


HF a, BAA EE P RS dA REED, 是 体 模 卉 ,单位 是 压强 的 单 
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fü. Bi 是 Bo 对 压强 的 微 商 . 它 是 一 个 常数 ,例如 对 GaAs, Bi = 
4. 67, 当 压强 较 小 时 ,Murnaghan 方程 能 化 为 线性 方程 


B (aa 2B, E = 3a par 
P = Bliat da LST Boog, Bey 
(4. 3. 10) 


Hi EX nf W, ae ae CBS AE e Ao 与 压强 成 正比 . Bo 就 相当 于 在 线 
TE VET FP f da HEB d XI AR Ao 所 需 的 压强 . 对 于 GaAs, 
à5—5. 64 A ,B4—7. 46 X 10? Pa. 

为 了 考察 唱 格 常数 随 压 强 的 非 线性 变化 ,用 Murnaghan 方程 
(1. 3. 9 和 线性 公式 (1. 3, 10? 计 算 了 GaAs 品格 常数 线性 减 小 时 
所 需 的 压强 ,结果 列 于 表 1.5. 由 表 可 见 , 当 压强 小 于 20 x 10 Pa 
时 ,线性 会 式 是 有 效 的 . 当 压 强 在 这 个 范围 内 时 ,晶体 的 其 他 物理 
量 基 本 上 也 随 着 压强 线性 变化 . 以 下 就 讨论 这 种 情况 . 


** 1.5 GaAs 品格 常数 与 压强 的 关系 


af À 
p/105 PaC REAR) 
p/10* Pe (Murnaghan 方程 


2. 5896 5.5192 2. 1888 o. 1385 
20 40 60 au 
21. 41 45. 93 74, 04 106. 23 


经 验 腊 势 理 论 可 以 成 功 地 得 到 在 线性 范 团 内 能 带 随 压强 的 变 
化 .首先 作 硬 原子 脸 势 的 很 设 ,也 就 是 组 成 晶体 殿 热 (1.2.10) 式 中 
FURS RA vtr) 在 静 太 力 下 是 不 变 的 ,因而 它 的 原子 寿 势 形状 国 
于 v(tG) C1. 2 15) 式 ) 也 是 不 变 的 . 加 了 压强 以 后 ,晶体 的 晶 格 党 
HET , 倒 格 矢 基 矢 的 值 也 变 了 ， 


Zz 
ar (3,4,8,11). (1.3.11) 


帕 此 引起 吗 帘 顿 其 矩阵 元 (1. 2. 24) 的 变化 . 它 包括 了 动能 项 和 势 
BE IB. 


[G| = 


#7 
| Pens 一 om, Ck 十 人 70 ， 
| (1. 3. 12) 
Hymn = > SOQG)WCIAG|D, 
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其 中 AG—6,.—6G.. S(O RE REEF ERIT. 和 由 (1.3.11) 式 可 见 , 在 
压力 下 前 格 常 数 & 灾 小 ,将 使 得 动能 项 增 大 . AMA Teas G 
和 T+ 的 屠 积 ,因此 不 随 量 格 常数 变化 .原子 性 势 的 形状 因 半 
(1,2.14) 式 有 两 部 分 与 晶 格 常数 有 关 , 一 是 归 一 化 体积 旭 , 一 蜂 函 
A sl G, AE 

WG a 


Au, (GC = |- Sw; (G? 一 2; la. (1.3. 132 


图 1. 9 是 Ge. GaAs 和 ZnSe BY Ut FR A be Rt PR E ACE JR HT 
(1. 2. 180 X. E EE nf UL Lp bo BRR A a TN] T E SE rp PA X8 83 Vr 
HIR. MAI PRI OE ARIA o. EUR E G— (22/42) (2,2., 00 8b E X. 
中 两 项 的 贡献 相 如 . PIDE A ER E BOE LA D e E r 8E RE Ag 5 
啊 最 大 ,在 实际 计算 中 ,通常 只 给 出 了 正常 压力 下 在 几 个 特殊 G 
值 C01.3.11) 式 :如 图 1.10 中 箭头 所 示 ) 的 性 势 形 状 因子 值 ,如 老 
1.4 所 给 出 的 .由 图 1. 10 可 见 , 当 晶 格 常数 变化 时 ,G 值 将 偏离 图 
中 的 简 头 位 置 .因此 需要 将 表 1. 4 所 给 出 的 离散 值 用 解析 函数 拟 
合成 一条 连续 曲线 ,如 图 1.10 所 示 , 供 计算 用 ， 


a 
me =, 


lh Canad 


V/Ry 


图 1.10 Ge ,GaAs, ZnSe WOT BERIT CRA A 
I Ot PRR ARTA BE. GaAs, SR, ZnSe), 
fie ip] RE ES GF A 


X 1. 6 为 几 个 半导体 的 能 隙 压力 系数 的 理论 和 实验 值 2"?] 
由 表 可 见 ,在 线性 近似 范围 内 ,出 硬 原 子 惯 势 假设 的 经 验 晒 势 理 论 
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43 2 25 ERICH EE A AR. 


x16 几 个 半导体 的 能 阶 压 力 系数 的 理论 和 实验 慎 
‘单位 : 10 7 eV/Pa) 


m 实验 理论 实验 me 实验 | 理论 实验 


在 1.2.3 节 中 担 到 ,第 一 性 原理 厅 势 方法 在 计算 晶体 的 基态 
性 质 方面 是 很 精确 的 . 下 面 是 一 个 用 它 来 计算 Si 的 结构 相 变 的 例 
子 和 .3Si 在 正常 状态 下 是 金刚 石 结构 ,在 高 压 下 是 否 会 像 石墨 变 
BY, ae Bl GG AB EE , 变 成 另 一 种 结 档 . 用 第 一 性 原理 厦 势 方法 计算 了 不 
辣 的 原子 悼 积 下 六 种 不 同 结构 : SB AN A. BB PE. i 
心 和 面 心 有 的 平均 每 个 原子 的 总 能 量 .图 1. 11 是 这 六 种 结构 
FEL Ut BE HR Ey Ef Dn FPR RY ee J a AR J — d 
正光 状态 下 金刚 石 结构 的 单位 原子 体积 , 由 图 可 见 , 对 每 一 种 结 
TJ ,能 量 由 线 有 一 个 极 小 ,对 应 于 它 的 平衡 体积 ,由 此 可 算出 它 的 
TAE RL FSM A ALE 的 平衡 品格 常数 为 65. 451 A; 
与 实验 值 5. 429 入 只 相差 0. 494. REA HERMEEN 
KEW AAP ERE A AR SRS UE d RE B3 
数据 . HL fb ea Play RE SAR MEARS RULES ERR RE RR AEB 
不 是 稳定 的 结构 ,在 自然 界 不 存在 , 理论 还 预言 ,如果 对 金刚 石 络 
FR Si A: ,使 它 的 单位 原子 体积 不 断 减 小 , 则 它 的 状态 将 沿 着 
图 中 1 一 ?2 一 3 的 方向 发 展 ,发 生 由 金刚 石 结构 向 色 锡 结构 的 相 谈 . 
23 的 区 域 代表 了 这 两 个 相 的 混 台 区 . 这 种 相 恋 将 发 生 在 很 大 压强 
下 ,目前 还 达 不 到 ， 
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SERE UG V uus 


图 1.11 六 种 结构 的 Si LE BE E EN Rr T OR i 
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第 二 章 ”有 效 质量 理论 
2.1 k'p 微 扰 方法 计算 带 边 的 能 带 结 构 


上 上 一 童 介绍 了 半导体 的 能 带 计 算 方 法 和 能 带 的 性 质 ,这 个 能 
WE GRE Ti BA Ae a. 但 是 在 研究 半导体 的 电学 性 
质 时 , 栽 流 子 ( 包 括 电 子 和 空 穴 ) 只 分 布 在 导 带 底 或 者 价 带 顶 附 近 
很 小 的 范围 内 . 当 温 度 为 室温 了 一 300 K Bf. BE B SER 好 一 
26 meV. 于 此 影响 电学 性 质 的 主要 是 在 导 带 底 或 者 价 带 项 附近 的 
能 带 结构 . 用 通常 的 能 带 计 算 方法 也 可 以 研究 导 带 底 或 者 价 带 顶 
附近 的 能 带 结构 .但 是 不 精细 ,并 且 得 不 到 能 带 与 波 矢 上 之 间 的 定 
HA A. TA ke p 微 扰 方 法 就 能 得 到 能 带 与 流 矢 上 之 闻 的 定量 关 
系 . 在 这 过 程 中 引入 的 一 些 参 数 可 以 与 实验 比较 得 到 .kp BY 
法 的 实质 就 是 将 =0 处 的 能 量 和 波 函 数 作 为 零 级 近似 ,将 哈密 顿 
熙 中 与 xX 有关 的 项 作为 微 扰 项 ,用 一 级 和 二 级 微 桃 论 的 方法 得 到 
KO BJ B HET SGH. 假设 导 带 和 价 带 极 值 在 上 一 0 点 ,将 品 体 波 范 
3 e" "uu OR EB T EE se TEUER UGE wr) 满足 的 方程 


d Hg qu 
P 十 kp + ne + V(r) [xe = Etkyau tr). 
ü 


2n; 2n 


(2. 1. 1? 
将 ua GOTH k —0 处 各 个 带 的 波 函 数 wwotr) 展 开 ， 


ualr) = D> Ceattyolr). (2. 1. 2) 


将 52. 1. 2) 式 代入 方程 (2. 1. 1) EH Uso Cr)» FEAT otk HERR E, 
得 到 关于 系数 局 ,的 方程 


242 
X E0 十 LN 十 D kp, IC» -一 EKC ana 
nt ants Ha 


(2.1.3) 
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Hm 
pas = | s pans rar, (2. 1. 4) 
方程 (2. 1.30 An Hig BY SB XXE Se T ke p WN. A RI] PERSE f 
化 或 者 微 扰 法 就 能 求 得 能 量 ELGO. 
下 面 考 虑 半导体 导 带 附近 的 能 带 结构 . 半导体 导 带 是 单 重 简 
并 的 ,并 且 能 际 远 大 于 kp 微 扰 能 晤 ,因此 可 以 由 方程 C2. 1. 3008] 
导 带 单独 计算 kp 微 扰 能 量 , 得 到 | 
E. Ck) = ESXO) LL + Ab’, (2. 1. 5) 
其 中 


o heen US| pial? 
Amid EE (2.1.6) 


S 是 导 带 底 的 布 洛 赫 态 , 通常 将 (2. 1.5) 式 写成 
E. = E.O) + ME (2, 1. 7) 
zm, 


其 中 加 。 就 代表 导 带 电子 的 有 效 质 起 ， 


1 L1, 2 LOS | ps lan? i? 
m7 m mi ESE (2.1. 8) 


这 里 计算 的 是 荆 点 导 带 的 有 效 奈 量 ,mc 是 一 个 标量 , 对 某 些 间接 
能 际 尘 导体 ,例如 Si, 它 的 真正 导 带 斌 不 在 矿 点 ,而 是 在 沿 
(C1090) 等 方向 的 4 轴 上 ,一 共有 6 个 等 价 的 导 带 底 . 考虑 位 于 


一 秋 (0.85,0,0) 处 的 导 带 底 附近 的 能 其 ,可 以 证 明 
Ah? he 
E(k) = E.G + —— GR. RO + L0 十 BF). 
àm y am, 


(2. 1. 9) 

Fr CLE E CS RE TE BE om M 如] 分 别 是 沿 平 行 和 垂直 方 

加 的 有 效 质 基 , 等 能 面 是 一 个 旋转 柄 球 . 对 于 Sio m = 0. 916», 
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m —0. 192p. 

RAE BOE SUA S5 isi m. Sway mdi S 
重 简 并 的 , PA (REIN UE ER ER X Y Z SFA gr EA kep eS 
ud i 


DR, MOSS + RD) Nh, Nk, È. | 

HQ, 一 2 NR, Lio ME ED NER, | . 
NBR. NEk, LE Ma, 

(2. 1. 102 


其 中 工 ,M,N 是 由 甘 似 于 (2.1.8) 式 的 带 间 耦合 二 级 微 扰 矩阵 元 
定 尽 的 有 效 质 世人 参 址 .在 实际 庶 用 中 ,并 不 真 直人 地 去 计算 这 些 带 间 
帮 合 建 阵 元 :而 是 将 它们 当 作 一 些 参 量 , 通 过 与 实验 (例如 回旋 站 
振 比较 .来 确定 它们 . Luttinger HA — Eb B xp ER TES DB HB th 
得 到 了 以 上 的 表示 式 . 

RETR TOUS BERR Sl Ha PRB ACT kep 
fa TL AB Tee. Hi] BO GaAs. xe Re eS fra BE E Ed B BESLUB T SL. 
日 旋 轨 道 耦合 的 哈密 顿 基 为 


$ 
Ho = CVV x pa, (2.1.11) 
各 PC 
HEH c (PA EAT A ETH FAY Pauli AFE, 
[o 1 i0 —i| i D 1 
一 | + Gy i. E T = j | * 
1 gi Ld 0: lo 4; 
(2.1.12) 


In EE , 瑟 ., 作 用 在 布 洛 赫 一 数 可 得 到 两 项 -项 只 作用 在 uu GO E. 
—J3 5 k & X. — Er 5S kid Xung Js. np pA RR. 轩 此 如 果 以 
ite Ir 6 PRP X AY A ZAX Y uz deny 
Cla) ER Te) pP SEES: 2 BE Az BI ERI EGRE RETE AE eS EDO, n] PIE 
AB RR CEP SB DERE CA. 1.11) 的 矩阵 元 为 
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0 0 0 —A 1 0 
A= a 4 (2.1. 13) 

0 QO  —À QO 1A 0 

0 0 | —iÀ —1À 0 0 

A lA o o0 0 0 

其 中 
a= i Xe x ml (2.1.14) 
Amige 


是 实数 . ARKE RE (2. 1. 13059 ik, ARAE E E 
HRERS ABEER ERATE TE PL. 还 可 以 利用 原子 物 
B Rau fasi ERA He OX HIYO/ 2,2, (X-iY)//2 为 角 
HERTHA L— 1, zx 方向 分量 分 别 为 M 一 1,0, 一 1 的 量子 态 . E 
们 与 目 旋 量子 数 S$=172 ER T RR (BEI ft /一 372 和 
172 的 量子 态 ,它们 的 本 征 函 数 分 别 为 

3 3 


FEES Tex tine, 


3 l 1. . EF 
Fij arns 341: 


3 l| | 1. _ JÈ 
= z=- Jx- iY) 4 Jin. 


3 31, Ld E 

> ， > | 720 iY), 

1 1 1 1 

+ +) «x -d Z4, 
2 2] = +D +z 


1 ] . i. 
oe m ——(X —a4YOo* 40 ——ZyY, 
2 >| af 3 t af 3 Y 
(2.1. 152 
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Aig SPR SAFER ROP RCE x Jpn fd 
FR. APCAUEAR J = 3/2 ATPASE EE IIIA ERG E A, 
J=1/2 AVP SEE. E RAE ee — 2A. 这 两 组 态 之 间 的 能 
ator So fr A lie HB ^r Se Se A— 3A. 

MR AMAT kop RARE.) BP LAL a TRAY J = 3/2 四 
重 简 并 态 作 为 基 范 数 ORE kp HOS RH 


P, Q R Ü 

H O RÈ Q' FP, 0 R 
ép T ?m, R* 0 P, i Q * 2. 1.16) 

0 R' —Q' P, 


其 中 
Pi= Quoc YO ED + O, — 21045, 
Py = i — TG. + EDO, + 2704, 
Q=— 2/3 Yk Ck, — ib), 
R =Ê 3 [7 R} -- #2) — Yakk], 
Yis Yz Ys WA Luttinger XOR E SEU, EET E A RR S lt 
L.M.N ZWS FSR: 
[^ = {L + 2M)/3, 


(2. 1. 17) 


| = (L — M)/6, (2. 1. 18) 
Y, = N/6. 
由 kep 微 扰 哈密 顿 量 (2. 1. 16) 可 以 计算 上 =0 附近 的 能 带 结 构 ， 


得 到 


EG = 2». LAR’ + J BR 十 CU + kik, + EE) J^ 
(2.1. 19) 
其 中 
A=%, B—2X, €C?—142025 — Y, (2.1.20) 
RS BU AI IE fu Sos MLTUERS ECR AE. 由 (2. 1. 19) 式 得 出 能 带 等 
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8E m P JE AK an 2.1 Bras. Bi Fg 

可 见 , 空 完 等 能 面 不 是 像 电 子 那 

桩 是 球形 或 酉 球形 的 ,而 是 空 闻 

£r [8] EB. 这 个 特性 是 大 部 分 

半导体 材料 所 共有 的 . H P E m 

的 面 代 表 轻 空 穴 能 带 , 外 面 的 面 

代表 重 空 究 能 带 . 对 轻 空 穴 T E 

moa) 1X] EAS TR emp Mw 

PA 2.1 半导体 的 价 带 等 能 面 还 有 一 种 罕 禁 带 半 导体 ,如 

InSb, TAY BE BE, 一 0. 24 eV, Ejk* pii CBE EI. Kane ie T 

导 带 与 价 带 之 间 的 大 *p 微 扰 能 其 最 大 ,而 导 带 、 价 带 与 其 他 带 的 

pp 币 抗 能 量 项 很 小 可 和 忽略. 百 做 坐标 变换 ,将 坐标 系 的 * 轴 方 向 
$678 A 的 方向 . 则 得 到 大,P 微 扰 哈 密 顿 量 矩 阵 如 下 ， 


| 2 1 
0 pp —— P} 
3 A3 


Flap = [= Pk — E, 0 ， (2.4.21) 


1 
—— Pk 0 —E,—A 
^S 


CÓ EB iSt. 1).|1,4] 十) ,其 中 一 撤 表 示 是 


铀 沿 让 方向 的 态 . 由 相应 ahi IU = “+ 2 T TE ESL 
k: pic do Re B, ATS A SEA. 其 中 


P—-i 4S PelZ). (2.1. 22) 
RE C2. 1, 21 RASA ADA EE SI £—0 SAY BREE SERE 


E(k) = 1|- E, +/E2 + 8 pay | (2. 1. 23) 


对 (2, 1.23)? 式 中 根 呈 里 的 天 项 展开 ,得 到 
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2 P*a DP 
Erud GERD, 


EGO) oppo ps (2. 1. 24) 
|-5- ios ite Cpt a). 
i (2. 1. 24050 5) WL. RE RA kep PDE £x 1 DLE FEE. E 4S 
TE Eg Se air 0 A abr RIT e SE LER FE. 
2.2 El ie 2k dR” 


有 效 质 量 理 论 的 发 展 是 和 回旋 共振 实验 分 不 开 的 ,回旋 共振 
实验 为 理论 提供 了 最 直接 的 证 据 . 在 磁场 8 下 ,固体 中 载 流 子 将 
在 垂直 于 磁场 的 平面 内 作 回 旋 运 动 . 它 的 回旋 角 频 率 ( 单 位 时 间 内 
转动 的 角度 ,以 弧度 为 单位 ) 

eB 


LJ 
mc 


as 


(2. 2. 1) 


HEF om" dé e t P 85 Si Ae. 如 果 再 加 一 个 垂直 于 磁场 
HEE, FALTAR vw, / 2, RU] Ac ERI. 交 变 场 
的 频率 通常 在 微波 波段 . 
下 面 肌 经 典 的 动力 方程 描述 电子 在 磁场 和 交 变 场 下 的 送 动 , 
(E re E REIR ome * FS AEBS UNEA 
m (F + j= el Bey + 24), (2.2.2) 
Rh oc REAL HR a AY PRT TA. 假定 磁场 沿 < 
方向 ,不 随时 间 变 化 , 变 变 电场 在 zy TEL LE EGO — Ee". 则 
v() — ve^", 写 出 方程 (2.2.2) 的 zy 分 量 ， 


m* {iw + + v: = eE, + —v,B, 


, (2. 2. 3) 


e 
v, =— quB. 


weet 
解 以 上 方程 ,得 到 复 电导 率 
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| ho News T ] 4-1 c 
7—E, E, =o. Trai eoe T dac]: (2.2.4) 
其 中 
a, = ET (2. 2. 5) 
HI 


是 静 场 电导 率 ,N 是 电子 密度 . 功率 损耗 ,也 就 是 徽 波 功率 吸收 止 
比 于 电导 率 的 实 部 

HG ot ey 059 
图 2.2 是 对 于 不 同 的 wr ,ogyoo 作为 myw RRO 由 图 可 见 , 当 
or 一 2 时 ,损耗 呈现 明 最 的 共振 峰 , 峰 的 位 置 在 ware, 处 .也 就 是 观 
察 回 旋 共 振 的 必要 条件 是 o>. 下面 看 一 下 具体 的 数据 , 如 果 
m' =. lm, B—90. 86 T. W a= 1. 5X190} s, 因此 要 求 
r>10-" s, GAB FRE SERERA rY 1077 1078 s 
其 级 ,为 了 进行 回族 共振 实验 ,必须 利用 高 纯 唱 栖 , 在 液 氮 温度 下 
进行 . | | 


| —- RRR dd 
—-- 圆 偏振 交 变 场 


Og — d; 


疼 2.2 不 同 mr 时 :enyeo (EN m c/o BE 
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Si 和 Ge 的 导 带 底 都 不 在 三 点 . 电 子 有 效 质 荆 不 是 各 向 同性 
的 ,等 能 面 是 一 个 旋转 精 球 , 旭 (2.1.9) 式 所 示 . 假 定 磁场 与 椭 球 证 
轴 成 一 个 8 > 
p= | Pe fe Pe , | 
my m, m, (2. 2. 7) 
B= BisinfB,0,cos6). 
OO BR 25S FL T ERE LR LS P rn 35 , HE TENE SA 27 Ri 
为 


iwp, — wy pinh + «€, pcos? = 0, (2. 2. 8) 
iwp, wc, p,sinB = Q. 
这 是 一 个 齐 次 线性 方程 组 ,有 解 的 条 件 是 系数 行列 式 等 于 0. 于 是 
得 到 


| — w; pcos? = 0, 


ar 一 c cos*? + qt sin’, (2. 2. 9) 
其 中 
eH eB 


图 2.3 RE AK F Ge 8] [8l Jedes 3c uo HA” EE RES Ry 
问 时 得 到 的 共 据 频率 与 理论 公式 (2. 2.9) 相 比较 ,并 假定 Ge 的 导 
带 极 小 在 (111) 方 向 ,得 到 
my= (1.544 0.04)mo, m= (0.082 + 0. 001)m. 
(2.2.11) 
同 理 , 对 Si, 假定 导 带 极 小 在 :100? 方 疝 , 得 到 电子 的 有 效 质 量 为 
my 二 (0.97 士 0.02)mo, m,-— (0.19 + 0. Omo. 
(2. 2. 12) 
价 带 的 情况 比较 复杂 ,由 图 2.1 RL 1 09 ERE TRES e DLE 
的 . 因此 择 穴 在 焉 让 于 磁场 的 平面 内 作 回 旋 运 动 时 ,在 经 典 近 似 
下 ,将 识 着 等 能 面 运 动 , 在 等 能 面 上 空 穴 动量 的 变化 


d 
E 一 “vB, (2. 2. 13) 


4i 


功率 吸收 ;尾音 单位 


0 10060 2000 3000 4000 
磁场 强 诬 /0)e 
E 3.3 4K 上 on 的 回旋 共振 实验 时 线 
1 Oe=10%€an3 ! A'm”! 


其 中 是 沿 等 能 面 法 线 方向 的 速度 . 因此 


f Sb . En. mee (2. 2. 14) 


odin Fal. a RE RAB o 403€ 
ANd p=Apds v= > 2. E ,就 得 到 
m* = => aes (2.2. 15) 
图 2. 4 是 由 PP 型 材料 的 回旋 共振 实验 得 到 的 ,Ge 轻 . 重 空 究 的 有 
效 质量 值 随 磁 场 方向 的 人 变化, 由 (2, 2. 15) 式 氢 合 ,并 考虑 垂直 于 
磁场 各 个 等 能 面 的 贡献 ,得 到 Ge 的 价 带 有 效 质量 参量 为 
| A=— (13.2 + 0.1), 


|B|= 8. 9+ 0.05, (2. 2. 16) 
| |C[2 10.64 0.2, 
A,B,C 由 (2. 1. IDRE TIS Fe AW AT ARES RNR E 
(2. 1. 14 (2. 1. 20) 式 给 出 . 
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aot 
my os itty 


+ A * 4 -* 1. 一 T ENRE 


~T — a — 一 上 一 一 下 一 


一 r3 rm 

—j mj T 

2 = = 
j 

ü ke Ll Lu 
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2.3 无 磁场 的 有 效 质 量 理论 


假设 晶 体 中 有 一 个 微 扰 势 ,例如 由 杂质 原子 引入 的 屏 项 库仑 

35 «Ul dij tE F EE Fa TB BE x 19 73 Ti N 
(Ha + 6V)W = EYF, (2. 3. 12 
其 中 FY AC A WAA) HUS EUER ERE OV EP. BBA OR IR DUI 


$a Cr) — etu Cr). (2. 3. 2) 
TC UR eS Be UT LA FIERET 
v 一 D ua (2.3. 3) 
LE 


其 中 ! 代表 第 上 个 能 带 . 将 (2. 3. DRAC. 3. DA, ZEE OL 
积分 ,就 得 到 
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E= > fag EGO >) > acean hee OV pads — (2. 3.4) 
其 中 EORR: 个 能 带 的 能 量 . SV 展开 成 傅 氏 级 数 ， 
BV 一 D> bae ^", (2.3. 5) 
x 
Wj(2. 2. DAPPEREN E 8 
(Pre OV Edu) = be urea "mdr. (2.3.6) 
由 十 ureadw 居 空间 周期 函数 ,上 式 中 积分 内 有 当 一 十 KK 十 上 s p 
0 或 者 合格 夫 时 才 不 等 于 0. 作为 有 效 质量 理论 的 第 一 个 近世 , 假 
定 微 扰 势 在 空间 是 缓 变 的 ,因而 在 它 的 傅 氏 级 数 展 开 (2. 3. 4) 式 
H, EUR K 很 小 的 项 才 是 主要 的 , 因此 在 (2. 3.5) 式 中 可 以 不 考虑 
—k t K-rk 等 于 竹 格 天 的 项 的 贡献 ,只 保留 一 大 十 下 十 大 二 0 的 
项 ,于 是 | 
E = So jau EGO + So SatpaubaM gas (2.3.7) 


其 中 
A Kk 一 [t enadr. (2. 3. 8) 
假定 微 抗 态 的 能 量 相对 于 能 带 之 疗 的 能 量 差 很 小 , 则 可 忽略 


微 抗 势 引起 的 不 同 带 之 癌 的 耦合 .因此 作为 有 效 质量 理论 的 第 二 
个 近似 ,在 (2.3.7) 式 中 只 考虑 一 个 带 的 贡献 ,并 取 


A Lk Bd AS = [ci undr = I. (2. 3.9) 
则 (2. 3.7) 式 进一步 简化 为 
E = OandlE + D Daivamr. (2.3.10) 
fk ok 


以 上 方程 是 有 北岳 其 方程 在 动量 空间 中 的 表示 式 , 将 它 反 演 到 实 
空间 ,就 得 到 Wannier 方程 
[Ec iV’ + 8V ]$ = Es$, (2.3.11) 
其 中 第 一 项 的 意义 是 在 第 ! RE ARE EAR Ae k D COS Um 
式 中 ,将 天 搞 成 动量 算 符 一 iV , 它 的 波 国 数 
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$ = aae", (2, 3. 12? 
Er Ay 2 I E R3, 28 ER EC. E A H C2. 3. SA RE IAE Be 
y 一 > aad 一 2 aae wlr) = é(r)u(r), (2. 3. 13) 
Herb u 是 第 2 个 能 带 底 ( 或 项) 的 波 函数 ,具有 原子 波 函数 的 特性 . 
而 # 是 一 个 空间 组 谈 的 图 数 ,好 像 对 不 同 原 也 的 波 图 数 起 一 个 调 
制作 用 ,内 此 称 为 有 效 质 其 人 包 结 消 数 . 
RT -个 简单 的 抛物 带 ,例如 GaAs 的 导 带 ， 


AU 
Ek) = E) 十 "E (2. 3. 14) 
HH om^ de Bom peHBE.«GO.3. LR BL IE UT TR 
|- wave) = EGO. — (315) 
2n 


其 中 五 8 一 下 一 所 (0) 是 相对 于 导 带 底 的 能 量 . 由 (2. 3. 15) 式 可 见 ， 
百 效 质 量 方程 在 形式 上 光伏 于 自由 电子 在 徽 扰 场 oV. "puzzle 
定 府 方程 ,只 是 其 中 的 自由 电子 质量 md TA m. 

作为 有 效 质 量 理论 应 用 的 一 个 最 简单 的 例子 ,考虑 直接 能 陈 
半导体 ,例如 GaAs 的 施主 态 . 这 时 有 效 质量 方程 为 (2. 3. 15) 式 ， 
其 中 的 徽 拢 势 为 


óV =— e fE, (2. 3. 16) 
^e Fl Bh 3: RC T- P^ ^E P] BERE HE 3 Les 是 介 电 常数 ,> 是 以 施主 原子 
为 原点 的 坐标 . 显然 方程 (2. 3. 150 SE — PRA FEE ME— IH 
简单 的 变换 ,就 可 以 得 到 它 的 基态 能 量 和 波 函 数 


, . em m fig | 
A =— Ry = Se mg), 
e 


pir) = feta , (2. 3. 17) 
Tp 


; | 
"LE 


moe" m" /mgl ^ 
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其 中 Ry* a, SSR AAR ERM ARR Se V] S BELTS 
(ARE BiH PM Pe A. 对 GaAs.m* —0. 067m... 
so 一 12.5, 因 此 施主 态 的 结合 能 为 Eam —5. 83 meV. ik ES RAD 
展 范 围 a; — 9. 87 nm. 

CES OE RAT eA be oh RA ee Ei edi 
主 态 问题 时 两 个 近似 是 可 成立. AE EER 


一 一 | ford 一 一 A (2, 3. 18) 
HEE Ro, 5 K? RR KETER, ERP br 很 


小 ,可 忽略 ,而 归 波 图 数 (2. 3.17) 的 傅 氏 展开 系数 


t 
C1 Eas) 
By SL. 4 kag 71 A a, 很 小 .因此 下 只 分 布 在 17as 的 范围 内 ， 
了 小 于 布 里 渊 区 的 范围 1/a,a 是 晶 格 常数 , 因此 在 (2. 3.6) 式 的 积 
分 中 ,由 于 一 天 十 压 十 大 很 小 , 它 等 于 倒 格 矢 项 的 贡献 可 忽略 ,有 效 
质 基 理论 的 第 一 个 近似 (2. 3. 7) A Es EH. 
由 上 面 GaAs 施主 态 的 例子 , 它 的 结合 能 Es 远 小 于 能 际 . A 
H kep THAN. PEES (2. 3.8) 式 的 
K+ ju, pu,dr 
Aka = Opi - a + OCK*), (2. 3. 20) 
由 导 带 的 有 效 质量 表示 式 (2. 1. 8) ,由 于 1/ m 9M ms AREN: 
带 来 说 ,只 有 离 它 最 近 的 7 带 , 例 如 价 带 ,对 有 效 质量 的 贡献 最 大 ， 
国 此 得 到 


mo LEO — E, GO A ul. (2. A. 21) 


所 以 
" 并 hiK^/2m * [| 
Dg a = ese TRW] : (2. t 22) 
而 对 施主 态 来 说 ,大 是 1/as HERR, A K /2m' Ry ERES 
Ag 


"Ift BECNLCA. 3. 170 3X5 Bite) F BET AY [B] B. IAI 2. 3. 8» 
式 中 只 需要 考虑 相同 带 的 贡献 ,也 就 是 有 效 奈 二 理论 的 溃 二 个 近 
fti c2. 3. 107 式 也 ,成立 . 
XI Si,Ge 的 导 带 ,它们 的 有 效 质 其 方程 为 
A* [| c a | À* F 
| 2m" | ar T 一 人 二 十 av |p = E, 


om > Ox 


(2.3.23) 
其 中 = 轴 灌 等 能 面 主轴 的 方向 . 
对 价 带 , 价 带 顶 是 简 并 的 . 但 是 我 们 很 容易 地 将 单 带 情况 的 推 
t ET S fS] EE HA TRE Or ,得 到 有 效 质 量 方程 
HB) 十 VEG) = Esb(r), — (2.3.24) 


其 中 Uk) kp 微 扰 矩阵 ,如 (2.1. 10081 C2. 1. 160 3 Br 1f 
应 于 不 同 的 情形 , 脚 标 iy deos £t TR EEZLAT HE 3B eoo P PL UE A 
用 动量 算 符 p 代替 . ERA HREIG TÉ Pob OE E 
方程 (2. 3. 24) 可 写 为 

2, ED pph + 8VfG) 一 Esht), (2.3.25) 


其 中 ARAARA AR, ag 代表 Tyt 三 外 分 量 ， 如 果品 
体 价 带 项 波 函 数 用 wj 表示 { 三 重 简 并 ,类 似 于 X Y 20 , 则 总 波 函 
数 


| P= SoA (ru, (2. 3. 26) 
i 
了 是 一 组 有 效 质量 参量 ,定义 如 下 
af 1l d Pub 
D; = EL T m É,— E, + (2. 3. 27) 


EET IRREIE LE, 是 其 他 能 带 在 卫 ASHER, D CBE 
同和 的 动量 矩阵 元 .由 2.1 节 可 更, 这 是 由 大 微 搞 得 到 的 ,类 位 于 
(2. 1. 6) 式 . DY 就 是 (2. 1100 1H LMN 系数 ， 
DAL, DÀ4—M, DZ + DA =N. (2.3.28) 
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2.4 RES 


E (2. 3. 230 AP. RRS 8V 为 施主 原子 产生 的 屏蔽 庄 耸 
BARB Si, Ge 施主 态 的 有 歼 质 其 方程 ,引入 新 的 长 度 单 位 和 能 
量 单 位 


he, mi e 
=- Ry = A. (2.4.1) 
^n me ^ 2 he: 


则 施主 态 的 有 效 质 量 方程 可 化 成 基 纲 一 的 形式 ， 


他 B 2],. _ 
E FELEOEE az? 2 cr) = Ear, 


(2. 4. 2) 


其 中 7 是 一 个 表征 非 球 对 称 性 的 参量 , 
Y, =m? /m*. (2. 4. 3) 

Jj 8 (2. 4. 2) 是 非 球 对 称 的 ,但 是 沿 z W A RIDGE HE. 在 球 
对 称 性 (7 二 1) 下 ,; 波 函数 可 以 按照 角 动 量 量 子 数 ! AEH z 方向 
Sh Et m 来 分 类 ,对 应 于 波 函 数 在 空间 角度 上 不 同 的 分 布 . X. 25 5 
原子 的 问题 , 它 的 本 征 能 量 只 与 主 量 子 数 x 有 关 ， 

Eg 一 一 Ry" /n’. (2.4.4) 
国 此 对 于 同一 个 na, 不同 1 和 mx 态 的 能 量 是 简 并 的 ,条件 是 1<<n， 
[m | i. 例如: 28, 和 2P,,2P, ,2P_: 态 的 能 量 是 简 并 的 ， 

对 于 方程 (2.4. 2), 由 于 只 有 沿 * 方向 的 轴 对 称 性 ,除了 相向 / 
的 土 m 态 的 能 基 仍 保持 简 并 外 ,其 他 态 的 能 量 简 并 都 解除 了 . 方程 
(2. 4. 2) 没 有 简单 的 解析 和 解 ,只 有 通过 变 分 法 或 者 数值 计算 的 方法 
求解 . 在 球 对 称 性 的 情况 ,基本 波 函 数 是 类 和 氨 原 子 波 荡 数 (2. 3. 15) 
A. 因此 在 非 球 对 称 情况 ,可 以 设想 它 的 波 函 数 具 有 下 列 形 式 . 

$i = Ce " "*, (2.4.5) 

其 中 p= G?-- y' Y" o MAREE. A 2.5 是 用 变 分 方 洪 计 算 

得 到 的 类 S 施主 态 能 量 作为 办 ”的 函数 5. 图 中 02^ — 1 对 应 半球 
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F. 
H2.5 AS MEDRABIEA YT PITE 


对 称 情形 , Y1^ 0 对 应 于 m porco WR BE — PEDES BE 
态 , 它 的 能 量 由 一 Ry* 变 至 一 48Ry " . 其 他 都 是 激发 态 能 其 ,例如 ， 
2S,2Ps 和 2P, AE TAY 1 Rb A HER] Vo 时 它们 的 能 
甚 是 不 等 的 . 

& 2. 5 中 施主 态 能 量 是 以 有 效 时 德 伯 Ry! (02. 4. D XO fE I 
单位 的 , 它 的 绝对 值 为 几 个 meV. 在 实验 上 ,用 低温 下 远 红 外 吸收 
光谱 探测 电子 从 施主 态 基 态 至 激发 态 的 激发 产生 的 光 吸 收 峰 位 
置 ,就 能 确定 各 施主 态 的 能 量 .图 2.6 是 Ge Ht Li, P. As, Sb, Bi 
等 杂质 施主 态 能 量 的 实验 测 基 信和 理论 值 的 比较 品 . 由 图 可 见 , 激 
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发 态 的 能 量 符合 很 好 , 但 实验 测 得 的 基态 能 量 都 分 列 成 两 个 能 级 ， 
这 是 由 于 Ge 有 四 个 等 价 的 导 带 极 小 ,分 布 在 布 里 渊 区 的 工 点 ， 
a 六 ,二 ,二 | 及 其 等 价位 置 上 . 在 有 效 质量 近似 中 ,假定 了 杂质 
微 扰 势 只 对 同一 个 极 值 附近 的 波 函数 麻 开 系数 有 贡献 ,如 (2, 3. 6) 
式 . 但 实际 上 ,真正 的 杂质 微 抗 势 不 是 如 (2. 3. 16) 式 那样 的 简单 形 
Re 不 是 常数 ,而 是 K 的 函数 , HRR K 较 大 时 , 仍 有 较 大 的 分 
量 , 因 而 它 将 引起 不 同 极 值 的 杂质 基态 函数 之 间 的 耦合 , 由 对 称 性 
考虑 ,由 于 晶体 具有 四 面体 群 (T.) 的 对 称 性 ,因此 杂质 态 波 函 数 
ET 群 不 可 约 表示 的 基 范 数 . 四 个 在 二 点 的 等 价 基态 波 函 数 线 
性 组 合成 A, AT: So PI EET 


P, = IC. OY, 十 更 ; Y, 
Hz OY, 一 Y,— Y 


Wr = 43 (P — Ys V, V) (2. 4. 6) 


Sh, Y. Y, Y 
其 中 

V; = &iCru GO, i= 1.2.3.4, (2.4. 7) 
其 中 天 是 第 i SRR HBR. DBA RS A 


数 , 由 方程 (2. 4.2088 GO Jk AW RAI RL. 假设 S 
FEAR Pis [HLA A BHO BER . 


= OFF). ixj. (2. 4. 8) 
UEBERS RASER 
En, = E, — 3é, 
(2. 4. 9) 
Er, = Es 十 ó, 


在 文献 [56j 中 具体 考虑 了 各 种 杂质 原子 势 中 名 OK 的 关系 ,计算 
了 谷 间 神 合 引起 的 基态 能 量 分 型 $ ,与 实验 结果 图 2. 6 相符 . 对 激 
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发 态 谷 间 耦 合 答应 太 小 , 故 可 以 忽略 . 由 有 效 原 基 埋 论 ,杂质 势 尼 
屏 藤 库仑 势 , 得 出 的 施主 态 能 量 对 不 同 的 施主 应 该 是 相同 的 . 但 实 
验 结果 发 现 , 如 图 2.6 所 示 , 对 不 同 的 施主 原子 ,除了 基态 能 最 有 
较 大 差别 外 ,激发 态 能 量 也 有 和 轻微 的 差别 . 这 是 由 于 杂质 势 在 短 码 
范围 内 ;如 一 个 原子 的 距离 的 范围 内 与 屏蔽 库 促 势 不 同 ,道成 了 不 
[3] T EVE 8 i SE DER 2E Sl. 这 称 为 化 党 位移. 


EE flit (meV 


图 2.6 Ge SES RE BER SC CRM i HER Los 


Ge,Si 的 施主 态 问题 作为 有 效 质量 理论 的 直接 应 用 ,在 60 年 
代 末 、70 年 代 初 成 为 大 量 实验 和 理论 工作 的 主题 , 一 大 部 分 理论 
工作 集中 在 如 合用 变 分 方法 (寻找 各 种 各 样 的 变 分 波 函 数 ) 更 精确 
地 求 得 施主 基态 和 激发 态 能 量 . 但 后 来 作者 发 现 ", 用 一 组 非 正 交 
的 高 斯 函数 作为 基 函 数 ,直接 求解 久 期 方程 ,就 能 按照 需要 的 精度 
直接 求 得 施主 基态 和 激发 态 的 能 量 . 取 基 函数 


b= »,Cufi Gg QD, (2. 4. 10) 


其 中 fi(z) 和 8 分 别 是 在 * 方向 和 xy 平面 内 的 高 斯 函数 . 对 S 
* 


altus 5 
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ER 
flay = [75] expC- az”), 
a gu 
g; p) = | d expC- 87), @ — x v4 y, 
(2, 4. 11) 
对 P, [oy 
9g! 1/4 
fi SEES zexp(— a«z*); (2. 4. 122 
对 Pix. 
| 2 Y 172 
£0) = 28,| 2] zexp(— 8,0"). (2, 4. 13) 


Jr 822.4. 11) (2. 4. 13) 中 的 系数 是 归 一 化 常数 ,将 它们 代入 有 
效 质量 方程 (2. 4. 20 ,就 得 到 久 期 方程 

Hey — ESS;| = 0, (2. 4. 142 
E Hae Sae r BERS TE A BP. 

解 方 性 (2. 4. 14) BEBE TS EU hE EAS TU A SE Bt. HtA 
TERR, SCR 7]. Be 30 P a; fL 10 + A FE 100 SE p C. 对 1^ 
—0. 5, RẸ S,P, fll P. dS BE BR T 2.1. 可 以 看 到 ,它们 与 文献 
55] 中 用 复杂 的 变 分 方法 算得 的 结果 是 基本 一 致 的 . 这 种 方法 能 够 
将 基态 和 巩 发 态 能 量 (=* 一 1 一 8) 一 次 求 得 ,只 需 几 秒 钟 计 算 时 间 . 
举 这 个 例子 想 说 明 有 了 计算 机 以 后 ,以 前 许多 用 解析 方法 解决 的 
问题 ,用 数值 方法 解决 起 来 更 直接 ,方便 . 用 高 斯 函数 作 基 国 数 ,最 
关键 的 是 求 库 仑 势 的 矩阵 元 ,这 已 经 在 文献 [7] 的 附录 中 给 出 . 


表 2.1 7 一 05 时 ,施主 S,P, 和 P+ 志 的 能 量 {单位 Ry*) 


1.74982 0.5423 0.3027 0.2109 0.1894 0.1354 0.1188 0.0882 


0.7214 20.3583 0.2227 20.1527 20.1363 0.1125 06,0902 


0.3389 0.1782 0.1235 G& 1110 20.0858 0.0705 0.0567 


2.5 ASES 


4S AS Ae RU RRMGEEO.3.24) 00 Hopp 
SV = — e” E, (2.5.1) 
这 里 取 与 电子 能 量 相 皮 ( 仙 能 量 ) 的 能 是 坐标 ,计算 得 到 的 受 主 束 
缚 态 位 于 价 带 顶 以 上 的 能 隙 中 . 由 (2. 3. 24) 式 人 可见, 有效 质 二 方程 
中 的 动能 项 是 一 个 违 阵 . ES RA AS BALSA a. 
4b32jdé 4x4 3»«3 SER. 0102. 1. 100. 和 (2.1.16) 式 .这 个 方程 
用 变 分 法 求解 很 复杂 ,下面 介绍 由 Baldereschi #2 Way 3E d 45 
mj 
考虑 自 旋 委 道 分 裂 能 量 很 天 的 极 值 情形 ,假定 有 效 质量 参数 
7】 二》 ,也 就 是 假定 空 羡 能 带 是 各 向 同性 的 ,这 时 可 以 证 明 价 带 顶 
的 有 效 质 量 哈密 顿 量 为 
H = oe’ — ipo . je |+ V, (2.5, 2) 
Kop l-25n/.P' J SHED EA xg OU 一 3/2) 算 符 的 
PTS BY 295K Bt. 
类 似 于 原子 物理 学 ,哈密 顿 量 (2. 5.2}) 中 的 括号 中 第 二 项 相当 
于 目 旋 轨道 耦合 项 , 自 旋 了 一 3/2. 它 将 角 动 量 世 与 工 士 2 8938 Ze 
质 态 相 互 艳 合 ,组 成 一 个 总 角 动 其 下 == 工 十 了 为 常数 的 本 征 态 . 例 
如 ,最 主要 的 几 个 党 主 态 波 国 数 的 一 般 形 式 可 写成 


B 3 3 3 3 ay 
(Si) = fer) noS M] + golr) 265 r3 Ml, 
OUO = fiG LM), 

! 
3 d | | 
$C) = fair) leyes + galr} 35M. 
3 
ACP sy) = fr) LS MY + a Bye Mh. 


等 等 . HH. JLF Mo PORES A) BILE ROB FB ub ht LU BUE f 
动量 .总 角 动 量 及 其 在 z 方 问 分 量 的 盖子 数 . 标 著 受 主 态 的 符号 ， 
Sli: Sa 代表 它 主 要 由 了 工 =0 类 氢 态 组 成 ,总 前 动量 量子 数 为 
3/2. 总 前 动量 量子 数 下 满足 下 列 关 系 ， 
工 一 J 过 FR |L 4 J|. (2. 5. 4) 
将 波 函 数 (2. 5, 3) 代 入 有 效 质 量 方程 (2. 5. 2) A CU 
(LF MIP? «J? |L, J, F, M) 


l 


— ( — prep, J | 
2 L dJ 


x IE ED || P? E, 

(2.5.5) 
EPJ | JP f Jos GZ || PT? || £24 ae ke AA PO A 
JOR 20th Reo EI BAER L8 108 BE e HAH AHR 
是 6— fj 5 28 I. CARO). 可 以 得 到 (2.5.3)? 式 中 径 向 函数 六 Cr) 


和 Bi (7) 满足 的 方程 ， 例如 对 $1422 ;了 otr) 利 golr) 满 足 的 方程 


T For} 
_rid ld d 2d 58,2 MAL 
| r| dr r dr dy’ r dr r 十 "n E 
(2. 5. 6) 


由 上 面 的 推导 可 见 , 采 用 了 了 张 贡 模型 ,在 各 项 同性 很 设 下 利用 
了 受 主 态 波 通 数 的 角度 部 分 的 对 称 性 ,最 后 得 到 的 方程 (2. 5. 6) 特 
别 简单 ,只 与 径 疝 ~ 有关, 并 有 旦 只 是 二 维 联 立方 程 ， 

方程 (2, 5. OPRA T AX Ry flag 作为 能 量 和 长 度 单位 . 
解 方程 得 到 受 主 束缚 态 能 量 与 参量 5 的 关系 ,如 图 2.7 Bog. H 
By RL. Ei dm BER DET 1 而 增 大 , 趋 于 无 穷 , 这 是 因为 当 
5 二 1 时 ,有 -个 价 带 变 成 平 的 ,有 效 质量 未 于 无 穷 ,导致 了 无 穷 大 
的 束缚 能 . 其 中 有 一 个 态 ?Ps 的 束缚 能 当 #=1 时 仍 保 持 有 限 . 这 
是 因为 它 与 另 一 个 价 带 , 轻 空 穴 带 相 联 系 , 当 上 =1 时 , 轻 空 突 带 仍 
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FE] 2.8 Rej c BASE EIE faGOd goo 
fg. h Eaa, cong —0, XE EE ERR FA: L—0 的 
^ri. RB CMR PRAM oo TK at, EBA Lo 
Spit f(r) 变 得 更 加 局 城 化 ,| 名 +r 一 0 收缩 . 


5 


3 5 
Ed A 
= 
ir 
us 2t 

l 

2 
6 D.2 04 O.6 G&G LO 0 0.4 ILB L2 Lé 2.6 
e r/ag 
Bor BERR IS ， HIS KORE RS 
与 二 的 关系 Pole Al gotr 的 空间 分 布 


2.6 磁场 下 的 有 效 质量 方程 


Luttinger 系统 地 发 展 了 磁场 下 的 有 效 质 量 理论 口 . 磁场 下 的 
有 效 质 其 方程 可 以 由 无 础 场 的 有 效 质量 方程 (2. 3. 24483), E 


将 其 中 动能 项 Hy GO hi ah ak p Bem P= p+ —A Rp A dé 
TH A YR 在 有 磁场 的 情况 下 ,由 于 算 符 PLC m xy AES 
929 


E. 
[P..P,] 一 B. (2. 6.1) 


其 中 方 插 号 表示 算 符 的 对 易 关 系 . AY C2. 3. 2502 "PBS EXT £8 9, 
fi] A) 五 ,项 应 写成 


DZP,P, + DZP P, = NIP + T » B., (2.6.2) 
其 中 
(P,P,} = LG, + PP), 
(2.6. 32 


E= DZ DEZ, 
t 是 由 磁场 引入 的 非 对 称 常数 . 
有 效 质量 哈密 额 量 的 动能 项 矩阵 可 写 为 对 称 和 反对 称 丁 部 


分 ， 
D= D, - D., (2. 6. 4) 
Et D, BO. 3.25) 式 给 出 ,只 要 将 其 中 的 oops HARE (PLP 2). 
l 0 —H, B, 
Dl B 0 一 有 | (2. 6. 5) 
— B, B, 0 
0 0 0 0 0 i 0 i 0 
I= lo 0 —i|, L= 0 0 of, L-—i|i 0 Oi. 
0 i 0 —i 0 0 0 0 0 
(2. § 6) 


"E TRE E F9 ah i FD ALL, BD 
[L,.4,]— il, [I1,1]-—ilL, [1,1] =i,, (2.6. 7) 
以 及 
天 十 五 十 天 一 2， (2. 6. 8) 
对 应 于 自 旋 为 1. 用 刚才 定义 的 矩阵 , 则 D RID, 可 以 表示 为 
56 


Ds= LP! — (L — MPI + PTS FID 
- 2N GUPLP UI) 十 {P,P UM + {PP,} Ede} 
(2. 6,9) 


D= ETB 1,B,+ ,BO = 41 - B. (2. 6. 10) 
2c PE 


(2. 6. 10) RA ES MA E TEE B SER ET 
E PY RE REA ARS. 

Luttinger 利用 群 论 证 明了 在 四 面体 点 群 对 称 性 下 :由 P. 
— OR UA A he AE, 可 能 组 成 的 不 变量 只 可 能 是 (2. 6. 9 
(2. 6. 100 BEL S. 因此 它们 是 普遍 的 . 在 有 自 旋转 道 厦 合 的 情况 
下 , 价 带 项 是 四 草 简 并 的 ,相应 的 有 效 质 量 险 密 闯 量 算 阵 是 4x 4 
维 的 ,如 (2. 1. 16) 式 . 同样 也 可 以 从 对 称 性 考 虚 出 发 ,直接 得 到 磁 
E T EE JB SE ELEDB EE. 引入 自 旋 J— 3/2 BY A pE HE 


nan 
7-759 $ 
0 — ži B i 3] 
0 0 ~-/3i 0 
0 “3 0 0 
工人 2 (2. 6.11) 
| $2195 2 0 V3 
0 0 3 oO 
3 0 0 
0 
pail?! ae 
4/0 0 一 1 0 
G D 0 —3 


GAR AL C2. 6. DIREGI SE SA 
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gle 
可 以 证 曲 ,在 四 面 怀 点 群 的 对 称 性 下 ,由 Ps。 和 .可 能 组 成 的 不 变 
其 为 
D =A P + RE + PLP + PLD) 
+ B,CUP P 4 4,1] + {P,P} UV) 4 {P,P} ULJLD 
+ aBa J.B, + J.B.) + BOB: + JSB, + JLB). 
(2.6.13) 
其 中 最 后 两 项 是 由 磁场 引起 的 反对 称 项 , 与 (2, 1,16) 比 较 , 可 以 得 
P 8.2. s 53 Yi. Y... 之 间 的 关系 ， 


Bi — 六 十 $5. B. = — ut ， A = 一 AY... (2. B5. 14? 


B, Al 8; TE i5 5| ASEM AS RC. GERE E] E YoY, 相 比 很 
小 ,在 实际 计算 中 可 和 忽略 

将 有 效 质 量 哈密 顿 量 写成 (2. 6. 9) (2. 6.10) 和 (2, 6. 13) 形 式 
有 一 定 的 方便 .在 求 屏 场 下 的 量子 能 级 时 ,可 以 对 P。 和 J. VEA ET. 
变换 ,使 它们 变换 在 = 输 语 磁场 方 宙 的 新 坐标 系 中 ,使 哈密 顿 量 抑 
阵 简 化 . fea Rk BIE BRIN AE LER 
超 晶 精 电 子 态 理 论 , 得 到 在 oT AE IR TREOOLNO IE RAS 
hes gt doi EE UJ, 这 样 就 可 以 研究 这 类 超 章 烙 中 的 空 灾 子 带 同 题 . 

研究 磁场 下 的 空 穴 子 能 带 的 实验 方法 有 回旋 共振 和 磁 光 光 
if. 用 经 典 理 论 解 释 回 旋 共 振 实 验 已 经 在 2. 2 节 中 给 出 , 为 了 说 明 
回旋 共振 的 量子 力学 解释 ,考虑 电子 的 回旋 共振 . 假设 电子 能 带 是 
简单 的 抛物 带 , 具 有 各 向 同性 的 有 效 质量 m^ {如 GaAs), 则 在 磁 
场 下 ,电子 的 有 效 质 量 方 程 为 
le fa 


2m" 


严 十 严 十 正二 十 j- "n (2. 6.12) 


loo = 6). (C2.6.15) 


假设 磁场 沿 z 方向 ,广义 动量 P=pt—A 满足 对 易 关 系 (2. 6.1). 


引入 产生 和 消灭 算 符 
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+ d.t. F — | t 3 — 1 
a 一 zap E T Pa), a zen Ps LP... 


(2.6. 16) 
它们 满足 对 易 关 系 
[ae ] — 1. (2. 5.172 
WE SRF IRE EC un MRI a Fle 具有 下 列 性 质 ， 
a QM, — Hity. Gi, = n dva e a H. = ain + lity, T 
(2. 6. 18) 
ALAS at 和 za 就 可 以 将 方程 (42.6. 185) 55 E 


2 
| eB [a m l| n E ue) 一 Eé(r). (2.6.19) 
mre 2 | 2m 


因此 ,得 到 包 络 函数 ， 


HT) = pi yje”, (2. 6. 20) 
对 应 的 本 征 能 量 
2 
Ea mali. (2.6, 21) 
dim c pn 


xx ROW LF SERO —1. 电子 在 xy 平面 内 的 运动 形成 开道 能 级 ,对 
每 一 个 朗 道 能 级 ,由 于 电子 在 磁场 (x) 方 癌 的 运动 是 自由 的 ,形成 
一 个 -一 维 子 带 . 空 穴 的 情况 就 比较 复杂 . 有 效 质 量 哈密 顿 量 是 一 个 
给 阵 , 对 甚 中 每 一 个 对 和 角 项 可 以 写成 (2. 6. 1D IDE SC. 但 是 它 的 非 
对 角 项 将 引起 重 、 轻 空 穴 朗 道 能 级 之 间 耦 合 , 以 及 不 同 ”能 级 之 间 
的 耦 台 ,-- 般 情况 只 能 由 数值 方法 求解 ， 如 果 再 同时 加 一 个 况 变 
电场 , 它 的 频率 接近 于 回旋 频率 eBjm' ce, 它 将 引起 电子 在 戎 道 能 
级 之 间 的 获 迁 ,产生 共振 吸收 ,这 就 是 回族 共振 , 在 有 交流 电场 存 
在 时 ,有 效 质 量 哈 密 顿 莽 为 


H=; {p+ A+ ta), (2. 6. 22) 
| c c 


2m 


其 中 AOR B= — ES ,得 到 


59 


A 一 —E, (2. 6. 23) 


RA C2. 6.220 ARS] E JT deo, ARS E 的 一 次 基 , 得 到 


H=H,+H,, 
H= +f qu E p aS) + +p. EE, 
Fi C — ru rae 


| (2. 6. 24) 
其 中 H, 是 磁场 下 的 0 Be ae a CHO.6.19) 30. Hi dé A WC 
tas |S. 
kt = JG. iE), E-— vri — iE,). 
(2. 6, 25) 

FA (2. 6. 24) x uf AL, EA ee 58 85] 36 Dio FEL RS [e 8 T TE BLU BE 
ZR 7 |B) BRE BRE AY ee FE EA 

An 二 土 1， (2. 6. 26) 
每 次 路 迁 吸 了 收 或 放出 能 量 eB / m^ ce CRA — D ,这 就 是 回旋 共振 的 
HER. 

磁 光 吸收 实验 是 测量 在 磁场 下 ,电子 由 价 带 的 朗 道 能 级 路 迁 
到 导 带 的 朗 道 能 级 所 吸收 的 能 量 . 由 于 价 带 的 朗 道 能 级 是 很 复杂 
的 ,斯 以 磁 光 吸收 谱 的 分 析 也 是 很 复杂 的 ,假设 导 带 和 价 带 都 是 简 
单 的 抛物 带 , 则 由 (2.6.21), 导 带 和 价 带 分 别 有 磁 能 级 


| 2 
EE plny t) y, 
| 2 mee ZH. 
(2. 6. 27) 
eB k? 


7 


E= B+ (n+ 4) 28 E. 
HE, A ELSE Se EAD PL EE, m Mmi 分 别 是 电 
FA SR HARASS. wj E PASCERE REGE EE iia HEN 
(2. 6. 200 Jill Fe LA Sg EE FERT E P BE p D s ESL CL (2. 3. 13) 
XO. s hos be ir AS Be d Sk 
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EF + ÍA al- zie" cbe]. (2.6. 28) 
其 中 E, OG CBO I SR E Le dii VR ASK BIA 
BARI] PK £o d SENE FG Zr DS RE BERE HE FP 9B PE 
ALB] ET. 


LEPSZIE 


un | 


E " Gu] (| p + £ A) - eds Cou. Codr 
(2. 6. 29) 
其 中 oa, Gl us, Ur) m 5] Ae err DEG A fa TES ERI ver RR ES C. A ER 
ZR PA RE dur) de UR RE A SHS A RY, 
可 以 认为 它们 在 一 个 元 胞 内 是 常数 , Pr EO Sh oe te BA 
n 分 和 dd. SERED i PE DECRE op. DSL ZA BRE TORRES TEE a CE 
变 的 ,惟一 不 等 于 0 的 项 为 


sE fe), 
Mrz mo (d I. ew dr | $, Gf, dr 


P e|. 6. rhe (Pdr, (2. 6. 30) 


其 中 0 RXMURRY i de P BR. p FA E EE TRA UE 
ba A ASR AL po RE 0. 83 (2. 6. 30) RT B, , SEE EE EK 
oh A EOE He we CU] URL. EE ZS A fh aA DG 
TE M TH PRATER ay eee ee n= nr’ ,也 就 是 
An = 0 (2.6.31) 

£j [el eS D 9 EX XE ae BR zz DU C2. 6. 26) 不 问 . 

EO. 6. 30) 式 的 推导 过 程 可 看 出 , 它 与 具体 的 微 扰 量子 态 包 
络 函 数 系 和 么 光 关 ,因此 它 适 用 于 任何 导 带 和 价 带子 能 级 之 间 的 
光路 迁 .例如 : 施主 态 与 受 主 态 之 间 的 唉 了 迁 ,量子 阱 ,下 品格 子 带 
ZA AY FRE, 

图 2. 9 IEEE THN Ge MEK Bl edt ed 为 了 
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相对 功率 吸收 


m^ imo 


Fj2. 9  RÉS5eqE 1007 111 ]L 110 Tr Mat Ge B0 29 7 Il RE tte it 


观察 空 穴 在 朗 道 能 级 之 闻 的 牙 迁 ,要 求 热 运动 的 能 量 与 磁 能 级 之 
差 相 比 很 小 ,也 就 是 &7 拓 四 有 1 所 以 这 实验 是 在 1.2 区 下 进行 
的 . 由 图 2. 9 可 见 , 空 实 回旋 共振 措 包 括 了 许多 的 跃迁 峰 . ix E 
TEAK IRR SH. ee POA RRR E 
(2. 6. 13) RRR XE TR E] ERO RA Fe 4x4 维 的 联 
立方 程 . BH3É BE DL HORT UU B. AR ASK, 一 类 (二 组 ) 相 当 
TEZA ,间距 较 小 , 另 一 英 ( 二 组 ?相当 于 轻 空 究 的 ,间距 较 大 . 每 
个 能 级 都 包含 了 重 、 轻 空 穴 , 以 及 不 同 n BTR. EERE 
选择 定 贴 不 是 简单 的 (2. 6. 26) 式 . 为 了 要 与 实验 结果 比较 ,需要 用 
数值 方法 算出 衣 道 能 级 和 相应 的 波 函 数 , 再 计算 各 能 级 之 间 的 获 
迁 是 阵 元 ,和 每 一 个 回旋 共振 茎 迁 峰 的 强度 . 在 文献 [14] 中 作 了 这 
Feed HOR EEH T Ge A Si 价 带 的 有 效 质量 参量 六 ,7 ,7y,( 或 者 
4 了 CC) 发 现 与 由 经 上 典 方法 得 到 的 数值 ,如 (2.2.15) 式 在 允许 的 
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实验 误差 范围 内 租 符 . 

图 2.30 是 Ge 的 磁 光 吸收 谱 2 ,这 实验 同样 是 在 极 低 旭 
1.5 攻 下 完成 的 . AT mor FERE CI. 由 图 2. 10 WT D. , SEXE 
谱 包 含 本 许多 吸收 峰 , 为 了 要 与 实验 结果 比较 ,同样 要 计算 电子 和 
宇 穴 的 朗 道 能 级 以 及 相应 的 包 络 函数 ,再 计算 它们 之 间 的 皮 迁 祭 
阵 元 ,以 确定 可 能 的 允许 菊 迁 .如 图 2, 11 所 示 . 电子 的 朗 道 能 级 除 
TERTA a 以 外 ,还 有 目 诈 基 子 数 m= 1/2. 2870805 BHIÉ BEA 
除了 2 以 外 ,还 有 自 旋 城子 数 ms — 93/2 RER), m= 1/2068 


TCBYATI(OY 
on 

of 
- m 
TCD TE E HR {i 


Ü 
0.90 0.9] 0.92 0.583 60,94 0,95 0.96 0.97 0.98 0.99 1.90 


: 
By ab fy bo asb a Da  dabaaabs ahs ae bs br as ba be 
di dab, abs tg 
Je T Ee fh ve V 
图 2.10 Ge ARR oc Rc CE T $7 Fm 


[£ 2,11. Ge HEPREAA BERE £8 UL iE 
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SA PSA eRe TES EB pe RR WREE 
要 分 量 属于 某 一 个 量子 数 为 m. 的 布 阁 南 态 , 则 认为 它 县 有 上 自 旋 
ETA m. BETROI n 的 态 还 包含 了 # 土 2 的 分 其 .因此 磁 光 
跃迁 的 选择 定 则 是 An 二 0, 土 2. 对 电场 所 平行 于 磁场 及 ,Am 一 0， 
E LB, Am= +1. 图 2. 10 5 FRERRU RSA n] RE GER XEM 5 
TEE S BE, eR Ee Ss RE HE EE RE ERI HE UR 
ae MK XE UR HE. 由 图 可 见 ,理论 和 实验 符合 得 很 好 . 
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WIS ESSERE 
3.1 晶体 振动 的 一 般 理论 … 


半导体 中 原子 的 振动 除了 对 蝇 体 的 力学 ,热学 和 光学 性 质 有 
决定 性 的 作用 以 外 ,还 通过 与 电子 的 相互 作用 对 晶体 的 输 运 ,发 光 
以 及 动力 学 过 程 等 产生 重要 的 影响 . 我 们 可 以 将 蝇 体 看 成 由 nN 
个 原子 组 成 的 力学 系统 . 其 中 = 是 每 个 元 胞 内 的 原子 数 ,N 是 元 
胞 的 数目 . 因此 唱 栖 就 有 3nN 个 自由 度 , 其 中 3 个 是 平移 运动 的 ， 
剩 下 3aN-—3 个 是 线性 独立 的 正则 模 . 由 于 N 是 一 个 很 大 的 数目 
( 约 107) ,因此 需要 用 一 个 类 似 于 电子 能 带 那 祥 的 函数 ,也 就 是 振 
动 频率 作为 布 里 针 区 中 波 矢 4 的 函数 来 描述 这 些 振 动 模式 . c i 
数 称 为 晶 格 振动 谱 wCq). 由 坪 子 力学 ,每 一 个 振动 模式 的 能 其 都 
是 量子 化 的 ,其 子 化 的 振动 模式 称 为 声 子 ,具有 能 最). 

先 从 经 典 的 观点 导出 晶体 振动 运动 方程 . 晶体 中 原子 的 位 园 
可 以 用 两 个 指标 /和 上 表示 ， 

riik) = ril) + rik), (3.1.1) 
Bp ro» 8 LA TCBRIT GLITE X EE GO EE — T oc HR IAS T 
RPM RRB G-— 1,2, 50. 将 晶体 的 势能 用 对 每 个 原子 的 位 
I udb ERMER, 
& =P, + b Du UR) 


l b t rye 
十 yD DP bh UR Yu kyu R) bs, 


fie dg 
(3. 1. 2) 
HB BER a.8 等 表示 直角 坐标 系 的 分 基 ,@。 是 静止 势能 ， 
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od 
[T4082 = Bulb lo 


Duk hl) = - Abl. 5 
XB fy o Zeon (EE ie BM. Oe de VERE OE ee BLS 
B3). TTE. AR PO Dus kk), ERATE 
PUY Z BS JRE dh Ede BP T EI BE RC 
小 ,在 (3.1. 2) ZR — 3 UJ. E AY en 2 n , ur (8 s LE a HOA F B A 
密 顿 量 


QR) 
Ha = >) ED + l5) Pa E wu bus QR. 


ika INED 


(3.1. 3) 


(3. 1. 4) 
其 中 ops GO ES URO TR T SERERE] a dr R, M EE E FR db. 由 
C ORTI tos er UR 


BENE ACE 
uk) = JUS diy M,’ 
, OFT rrr "E 
palik) = — Bed) diy 一 — 2 Pp ht Ri ugti' k), 


(3. 1. 5) 
其 中 字母 上 方 的 "…" 表 示 对 时 间 的 微 商 .由 此 求 得 运动 方程 
M, ü a(k) 一 一 240.06 E yesh). — (3.1.6) 
TRIERA PENE DRE ERR RI DUAL TOES 
a UR) = -kexpfi[g -r(k) — ex]). (3.1.7) 
代入 方程 63, 1. 60,8 Fl 
otk) = D Ra Rk guak), (3. 1. 8) 


注意 到 ,方程 (3, 1. 8) 是 一 hn FE AY ea A (ADI 元 闫 ,其 
中 Rooke! ,gq) 是 一 个 3n X 3n BENE EE, 
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Rig (RR! 0) = > Dakik Jexp{ —ig*[rD —r (RD). 
MM T 
(3.1. 9) 
ARTE. 方程 (3. 1. 8044 BREL SR ETE ACC CEPR. 
Rakh g) — at8,0, | = 0, (3. ]. 10? 


方程 (3. 1. 100 X E TP EA qg F 32 Po? WR, EROS d FA T sb 0] E 
we = eg), j-—1,.2.-,8m. (3.1. 1D 
其 中 有 3 交 是 声学 振动 的 ,代表 整个 元 胞 整体 运动 的 ,还 有 3n 一 3 
支 是 兴学 振动 的 ,代表 每 一 元 胞 内 各 原子 的 相对 运动 . 
外 53, 1.3) 式 ,可 得 到 
| DRE) = D, GR! LIED. (3.1. 12) 
Mf] OY GE BA GEES. 0. 90 HUE TF FI HER, 
"M QQ) 一 Ri (R'E,g), 
Rokk, — p = Rh RR ,gq), 
《3. 1. 130 3E BA a A XB ME ELA. EE AY E (3. 1. 100 B EE 
36 A oe. 


| 之 天 (Eq Dutklqi ) = 85. 
Ra 


(3.1. 132 


| (3.1. 14) 
Dus Rl gpg k qj) = See Sap 
FG. 1. 14) 式 可 得 出 
M q) = tig). 
. | ， (3.1,15) 
u, | — qj) = wGgj). 


3.2 Hagen Jj d 


共 价 晶体 , 如 Si,Ge 等 由 同一 种 原子 组 成 , OE RA AER 
存在 长 程 的 库仑 作用 . 假定 原子 间 只 有 最 近邻 和 次 近邻 原子 间 有 
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相互 作用 , 称 为 力 模型 . 力 模型 比较 直 
观 , 以 下 较 详细 地 介绍 一 下 . 设 原子 0 
和 康子 的 位 移 分 别 为 us FL u HIE 
子 0 指向 原子 n BU de B e, M 
图 3. 1 所 示 . 两 原子 之 间 的 作用 力 可 
分 解 为 , 沿 两 原子 连 线 的 方向 Ces, 方 
m0 尿 了 的 位 移 和 作 几 力 向 ) 的 力 , 称 为 径 向 力 , 和 垂直 于 连 线 

方向 的 力 , 称 为 角 向 力 . 由 原子 n 作用 到 原子 0 上 的 径 向 力 为 
Foa =— ale, + (m, — u,) le, (3. 2. 12 


AAJA 
Fi, —— «[e, X (ty — &2] X e, (3. 2, 2) 
其 中 a A a! 分别 为 径 向 力 和 角 向 力 的 力 常数 . 将 两 个 力 相 如 ,得 到 
非 中 心力 
Fy, — — a (a, — u,) — Ce — a' D[e, + Cay — u, ) Je. 
(3.2.3) 
Ge Si 等 共 价 晶体 是 金刚 石 结 构 ,每 个 元 胞 有 两 个 康子 ,内 此 
AEG. 1. 16) 是 6x6 维 的 .假定 前 三 维 的 基 是 第 一 个 原子 的 
uris 后 三 维 是 第 二 个 原子 的 testy sues MH A RRE. 
力 得 阵 具 有 如 下 形式 ， 


Cig o3 Ha I (dag Gia 


1 
qr) = * z , (3. 2. 4) 
M Guo 4), dag n 3s ais | 


Gi d y ug dj d 
Gig Gag Gig Ug das Gay | 
其 中 包含 了 许多 相等 的 答 阵 元 ,MM 是 原子 质量 . 如 果 只 考虑 最 近 
邻 原 子 间 的 非 中 心力 ,和 次 近邻 原子 间 的 中 心力 , 则 只 有 三 个 力 常 
fa (a saz. 可 以 证 明 
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aj —48--4e;[ 25] a -- 2522 C81 825]. 
4r,=48+4e,[ 2534+ (1-285) 0814S) ], 
ays=48+ 4a,[ 283+ (1 —287)0S7+53)], 
d 80,5 CU SIC,, 

15 — S045, CU SC, 

5; — Ba, 5 US 4C, 

Gu = —48(C,C.C,4+15 8.83), 

u1; —47Y GS19,C4HICuC45,), 

Ga, — AY(G CS, HIC,S4C,), 

og AY (C SaS 15,040.) , 


(3. 2. 5) 


其 中 
1 I 1 ' 
B — Gt 22), “一 本 (oa — a), (3. 2. 6) 
ELA 
S. sin 7, { = cos P (3. 2. 7) 


aft zyz 方向 二 个 分 起 , a 是 二 分 之 一 的 唱 格 常数 ， 
由 运动 方程 (3, 1. 6) 可 看 出 ,方程 的 右 端 就 相当 丁 所 有 原子 作 
用 在 原子 (U8) 上 的 作用 力 . 所 以 
Fk IM) 一 一 SURE ugk’), (3.2. 8) 


结合 (3. 2. 3) 883. 2. 8) 式 ,可 以 很 容易 地 证 明 (3. 2.5) 武 ,类 似 于 
EX E ER NE UICE hy 


HC — a) 十 [a — pift ter + (1 EN eu nn 


F G en 0728) 4 (1 — elite) 4 (] — giten) 
TO — etary p (qo elc om) + (1 — eos) 
= 4B + Za4[ 2 — cosgiacosq;a 一 cosg,acosg,a | 
= 48 十 4a,[ 28S) + €(1 — 28552 + 82)]. (3. 2. 9) 
其 他 定 阵 元 可 以 用 类 做 的 方法 证 明 . 利用 动力 矩阵 ,可 以 计算 在 布 
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a= 4a, 十 


里 湖区 各 特殊 点 上 的 振动 频率 . 
在 研 点 ,动力 方程 可 简化 为 3 个 相同 的 2X2 维 的 入 期 方程 
AB/M cr TARM | y, (3.2. 10) 
— 48/M — AB/M — ot 
得 到 两 个 解 ,每 : :个 是 一 重 简 并 的 ， 
w —0, w = 88/M. (3.2. 11) 
共 价 晶体 Ge 的 再 格 振 动 谱 如 图 3.2 所 示 门 .一 共有 六 支 , 上 
面 三 支 是 光学 振动 ,下 面 三 支 是 声学 振动 , 每 种 振动 包括 了 一 支 纵 
fi 2/1 . P SCR D rr RIDGE PCT DT E BT ET SE ECT IR PS 
方向 tg 方向 ), 这 6 支 分 别 用 LO,TO,LA 和 TA Xo. PRA E DP 
上 局， 二 0 和 和 8B/M 分 别 是 声学 支 和 光学 交 的 频率 . EX ER, 


4 一 一 ,4 一 9 一 0 可 以 求 得 纵 光 学 ,声学 支 的 频率 


(Xo = wi 一 4B uw (3. 2. 12) 
TUS 6E. A F E 
AQ a Y) 4 -— Y 
ofp = PEREO, uy Luo 
(3.2.13) 


Be /10"* Hz 


图 3.2 Ge A de edt 
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由 图 3.2 可 见 , 当 gq BTS ARS BJ EGEGE D 
q 2€ EXER ik. ETA A E E p Ems Cus Cu Cal X. 
(F,0.0038 [E.g A0 很 小 .qs 二 9s 二 0, 且 有 


9 
求 得 纵 声 学 支 频 率 
2 
wa 一 one P (qa)*, (3, 2. 14) 
声速 
9 fen M 
Us a p" e at? (3.2. 153 
e ERE. 由 此 得 到 
C, = gum (3.2.18) 


SE ^r 1E ,可 以 证 明 
c, — SUR O/P] + 2« 


2d (3. 2. 17) 
tX ¢ HULJA Aa FS. J| HT ERR 
C, = ELLE ES (3.2. 18) 
ea 


方程 (3. 2.160 — (3. 2.18) 建 立 了 材料 的 弹性 常数 与 力 模型 中 的 力 
常数 aL Lo, Lo, 之 间 的 关系 . 

力 模 型 是 一 个 简化 的 模型 , 它 只 能 给 出 共 价 晶体 呢 格 振动 谱 
的 一 个 定性 的 描述 . 在 一 般 的 固体 物理 教科 书 中 都 有 一 维 原 子 链 
的 力 模 型 介绍 ,这 里 介绍 的 是 在 实际 的 三 维 晶 格 中 力 模 型 怎样 工 
作 的 . 例如 : Si 的 相对 原子 质量 为 28. 09 ,原子 质量 A = 28. 09x 
1. 6607X 10 7* g — 46. 63 X 10 7 p. PA Ee 


— SLO __ 12 ,-1 
Ao = 5, = 15.2 x 10%s * 


fl 


E. 2. IAA 8 =F Cm)? — 53. 1 N/m. E] X XE 83 2A 3E 
Te ee TF wg = 11. 9X 10% s 1, H C3. 2. 132 RT RR a; = 
6. 0 N/m. BRA C3. 2. IDA n RKI C, —14. 2X 10" Pa. Cu 83 
AS E 16.610" Pa, 


3.3 oU gia Tee! 


对 一 般 的 化 合 物 半 导体 晶体 ,由 于 组 成 晶体 的 原子 带 有 一 是 
的 电 和 荷 ,因此 光 考 虑 原子 之 癌 的 短程 弹性 力 相 互 作用 是 不 够 的 , 需 
Be IE re Y T KER CW EE. 
首先 考虑 硬 敲 隆 模 型 , 假定 原子 是 带 有 一 定 正 或 负电 荷 的 硬 
离子 , 则 动力 浴 阵 可 号 成 下 列 形式 ， 
R = R+ ZC, (3. 3.1) 


其 中 
Rg RR gq) = > OG UR )exp(i— ig * [rUk) — r ky] 
7 


(3. 3. 2) 
AE Rd fe 18 81 RE. 注意 它 与 (3. 1. OPE EL 9 21 8 E38 2 — 
RBA. (3.3. DPH C 称 为 库仑 逢 阵 , 它 的 征 阵 元 为 
zat CoA 1q) = D VE lk yexp{— ig Druk) — rQ'8)]). 


(3. 3. 32 
z, Je A SRT ODE FUÉ X EA. Kellermami l di T REC IB RE 
形式 ,具体 的 计算 结果 不 再 给 出 ,在 9 一 4 的 特殊 情况 (一 YX 一 
0) SESE DEA 


2 


— , _ 8 E 

C. R,0) = C, OR 0) = 3'm 

C, CREO} = CL, CE 0) = C,, CRB, 0) (3. 3. 4) 
_ roy st le 
= CAR ,0) = 3^g 


T2 


其 中 0 TC R EIRAS APE 

Matu — Ru + ZCZu, (3. 3. 52 
其 中 MEHRERE. Z 是 电荷 矩阵 . [ri gu PR a IR ER 
ALA M 和 M, XX FARE eI RISE 3 个 类 似 于 53.2. 10088 
入 期 方程 . 求 得 趋 于 零 时 ,LO 模 和 TO 模 的 频率 分 别 为 


Jem pes Sel 


ES (3.3. 8) 
2 lfag 4n{ ez? 
|. = = [48 =| Q a 
其 中 
Hm 一 aA (3.3.7) 
是 两 原子 的 折合 质量 . 


由 (3. 3. 6) 式 可 见 , 化合物 半导体 和 元 素 半 导体 声 子 谱 的 最 
大 差别 是 当 9 一 4 时 ,对 前 者 ,LO RA TO 模 的 频率 是 不 同 的 ， 
aro> ar 而 对 后 者 ,两 者 频率 是 根 等 的 . 这 是 库仑 相互 作用 引起 
的 .图 3. 3 就 是 GaAs 的 声 子 谱 由 图 可 见 , 在 g=0,LO 和 TO 
频率 是 不 相等 的 . | 


25r A iR 
图 3.3 GaAs Bg di es fet iE 


7) Be A IE HECTORE RE HB SE SEDI e oh io E 9 f 
述 ,在 一 些 细节 上 与 实验 结果 符 台 的 不 好 , 为 此 ,Cochran 中 提出 了 
T3 


一 个 壳 模 型 ng] 3.4 Bros. 其 中 实 线 圆 表示 原子 ,虚线 圆 表示 有 周 
天 价 乌 子 形成 的 党 , 它 可 以 相对 于 原子 运动 , DP FE oS E 
Të 和 和 ye (ze = Te tyne). € ff ] e fal 的 福 互 作用 有 短程 力 相 互 作 
H 玉 , 元 之 问 相互 作用 ,一 个 原子 和 另 一 个 原子 的 壳 相 互 作用 
T. 将 沉 位 移 用 它 引起 的 偶 极 利 p 表示 , 则 在 谐振 近似 下 ,有 效 势 
能 古 动力 变量 的 二 次 式 ， 


= ju- R' su lp. S8 pus T' +p, (3.3.8) 


BCIN 

yea K i 

I 

\ 

sh i 

ur ke 
M Lun 


图 3.4 描述 相 邻 原子 问 相 互 作 用 的 过 模型 


其 中 每 一 个 动力 矩阵 ROS TPES [EE CAE 
部 分 BE 
R’'=R+2CZ, S'=S+YCY¥, T'=T+YCzZ. 


(3.3.9) 
原子 的 运动 方程 是 
| Mou = Riu + T'p, (3. 3. 10) 
(atk B ros zh; BE 
0=T u+ S'p, (3.3. 11) 


其 中 忽略 了 壳 的 质量 (绝热 近似 ), 消去 p, 就 得 到 壳 模 型 的 晶 格 动 
ARE 


i+ 


Mo'a = (R! —T'-S?.T Yen, (3. 3.123 
MPH RA Ry = 一 0, 则 得 到 形变 偶 极 模 弄 与 ， 
Meu = (R — T(S + YCY) Tt da. (3. 3. 13) 
REETA ER ELTE HB RE PR T LYRA PE HE dr HER f 
产生 的 侦 极 相互 作 用 . 图 3. 2 中 的 虚线 就 是 壳 模 型 计算 的 Ge 的 
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Süd abu. 它 比 单纯 的 力 模型 与 实验 符 台 好 得 多 . 由 图 3.2 
图 3.3 可 见 , 半 导体 ,特别 是 共 价 半导体 的 凯 格 振动 洋 有 一 个 特 
TORERE TEOT qg AAM E BT A AES mE X ux 
(y, — n/a] BR E n -E dr IHR POLARS ED SE PE TB. Gt 
(3.2. 132a. Weber RHEE ffr da 6 BI Tr xx. EIE S ARPA Be a SENE 
A 2 3.5 所 示 , 持 中 大 圆 代替 离子 ,小 圆 代 表 由 价 电子 形成 
HEBT. 如 果 每 个 离子 对 得 个 共 价 键 贡 献 一 Zei2 的 电荷 , 则 每 
4- TEE. Fi fo -- Ze FAP IE FE 2Ze. 对 于 共 价 晶体 键 电 荷 位 于 两 
TURF XE £X] PTT deu ae Rid m] V EE RT CO ES 
子 ). 这 样 类 似 于 壳 模 型 ( 见 图 3. 4) ,就 有 离子 -帘子 ,离子 - 键 电荷 ， 
以 及 键 电 荷 - 键 电荷 之 加 的 相互 作用 ,也 是 分 别 用 动力 矩阵 尺 ,了 
AS 表示 ;它们 同样 也 包括 了 短程 和 长 程 库仑 作用 两 部 分 ,如 
(3. 3. 9) 式 所 示 , RADARS RRA BAS (SD ,最 后 
就 得 到 形式 上 与 (3. 3. DRAM BAAR. 与 过 模型 不 同 
的 是 过 的 琅 止 坐标 是 在 原点 上 ,而 键 电荷 的 静止 坐标 是 两 原子 连 
线 的 中 点 上 ,因此 计算 动力 矩阵 的 方法 和 所 取 参 数值 都 不 一 样 . 


图 3.5 键 电荷 模型 的 示意 图 


为 了 说 明 键 电荷 黎 型 的 优点 , 考 惠 如 图 3, 6 所 示 的 一 维 原 子 
链 的 键 电 荷 模型 . 离子 和 键 分 别 带 电荷 十 Ze 和 一 Ze. 只 考虑 短程 
相互 作用 ,离子 - 键 和 键 - 键 之 间 的 力 常 数 分 别 用 了 和 广 表 示 . HB n 
Ay Sp HRS AB ES SIT RY] Sy 
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| BEN | "a | 
| d-— 
{ BT. wR +Ze 
s Wird aj —Ze 


图 3.6 AE Tid ELO RR 


| uc f (Uap va 1 ta)» 


M. U yp = 0m f tus ug Unt) (3. 3. 14) 
+f! (Vets d Una Un41). 
其 中 M 为 键 的 质量 , 等于零， 


类 位 于 (3.1.7) 式 ,一 维 情况 下 原子 位 移 可 写成 

us = expli lbg — «1)j, 

Vary = Cexp[1CCQ2 + lag — et). 

HP oo BRE SBS ER G--a/2). B03. 3. IDRATE 
(3. 3. 14) ,就 得 到 


(3. 3. 15) 


[wen = 2f} — cosg), "TEM 
f COlcosqb — £) + f'£(cos2g6 — 1) = 0. 
求 得 频率 
1 2 

wa) 一 af rane. (3. 3. 17) 

35 gx x/a 时 ,就 得 到 
a C 
og) = Sa + 2f = of? (3. 3. 18) 


EP C 是 弹性 常数 ,p ERTE, HE C= (2/2) (f 2/0). 保持 

CAE, RAER P/F mft di3.3. 17) 式 计算 得 到 的 (a ER 

4 的 函数 如 图 3. 7 Bros. 由 图 可 见 , 当 疡 /不 等 于 霍 , 振 部 谱 线 当 

g ECT n/a 时 就 变 平 . 变 低 . f/f RKB. 因为 弹性 常数 
16 


CARE, AIK fe C/O +2 760. 4 Pee RK SP Bh. H 
(3.3. 172 3,24 g— n/a B] e (g) 2 //M, MERE). 这 表示 离 
d 559. teri. f c a dg. Erde T o6 SE BU TEB ded E ez. 
MA gas 0 Et pH C3. 3. 180 2, RT WL, AE E Dea Le E pp SE EH 8 
IERI Pss. 


图 3.? 由 - - 维 原 子 链 的 键 电 荷 模 型 得 到 的 品格 振动 谱 ， 
不 同 的 曲线 表示 PS 服 不 同 值 的 结果 


H] 3.2 中 的 实 线 是 4 参量 的 键 电 荷 模型 计算 得 到 的 Ge 885 


Ar doi. 图 3. 3 中 的 实 线 是 由 6 参量 的 键 电 荷 模型 计算 得 到 
的 GaAs 的 品格 振动 谱 趾 .由 图 可 见 ,它们 与 实验 都 符合 得 很 好 . 


3.4 ”光学 振动 模 与 电场 相互 作用 的 唯 象 理论 


在 长 波长 极限 下 (8 一 0 半导体 的 光学 振动 模 对 应 于 两 类 原子 
AGL et BF AB i H.-F “FP a PERIA gh 5 GY B E E H 
T AR » D vt BE AM BH SE 55 M hE ROCA] HL HE FRI. 

黄 昆 ”给 出 了 描述 长 波长 极限 下 离子 晶体 中 光学 振动 模 与 
电场 相互 作用 的 唯 象 理论 . 设 了 是 类 原子 的 相对 位 移 矢 量 为 ea, 定 文 
约 化 位 移 矢 量 


w 一 (£| ^u. (3. 4. 1) 
其 中 产 是 两 原子 的 约 化 质量 ,如 是 元 胞 体积 , 则 离 壬 极 化 运动 万 程 
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JEE 


w 一 bw + 5E, (3. 4. 2) 
p = bow 十 Dog dt (3. 4. 3) 

Hep EEEH, p E PARERE Li RE 
E + Axp = D = cE, (3. 4. 4) 


by ft T A Rb = bu 是 有 效 离子 电荷 ,入 :是 极 化 率 ,< 是 介 电 
而 度 函 数 . 假定 w E. p BEA Fi MES o 振动 , 则 方程 63.4. 2 a 


— «^w = byw 十 5E. (3.4. 5) 
由 方程 (3. 4. 3) 和 和 {3.4.5) 中 消去 w, 就 可 得 到 
P = | ba 一 5 |e. (3.4. 6) 
再 代入 (3. 4. 40 XXL fS AT HU AY, pL TE 
ISP De (3. 4. 7) 


此 外 有 红外 色散 公式 


E= fe t+ rL ; (3. 4.8) 


其 中 mm 是 色散 频率 ,so SEAR SS SP AL EIL — 是 高 频 介 电 常 数 . 
将 (3. 4.7) 式 和 (3.4.8) 式 比较 ,就 可 以 得 到 


bu 一 一 wy 
, = bn = wy (e — &D/An]"*, (3. 4. 9) 
ba = (E. — 1)/ 4m, 
AA dà P Rc E PES AA se 
4 DV e (E+ 4xp) = 0. (3. 4. 10) 
Hr C3, 4, 3? 式 可 以 得 到 
V. E= Dun w. (3. 4. 11) 


He fe pL E UE w EI iE ETE: SUPE 451 w Er E Bb. CM 
AE 
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View, = 0, 


SE my 是 个 非 旋 其 ,满足 | 
V ox, MW 7 一 Q. 
eh eRe. ERE 
W | = Dut | 
| Amb, ^&€ 
JE E 
由 此 得 到 横 疲 和 纵波 的 频率 分 别 为 
th = ys 
Ep 1/2 £y 1/2 
ay = (E a, = | 所 | Gi. 


2 


6). M E 


(3. 4. 12) 


(3. 4. 132 


(3. 4. 14) 


C3. 4. 152 


(3. 4. 16) 


(3. 4. 17) 


在 离子 晶 性 中 长 波长 极 配 下 纵 光 学 支 和 构 光 学 支 振动 频率 的 差别 
是 由 于 纵 振 动 引 起 了 晶体 的 极 化 ,而 模 振 动 则 没有 ,关系 式 
(3. 4. 17) t2 BRA Lyddane-Sachs-Teller 关系 ,简称 LST 关系 ， 

SP Ufa Pv ES Be eC OL 3. 4.8 式 ) 随 频率 名 的 变化 如 图 3,8 所 示 ， 
由 图 可 见 ,e(w ) 在 aro 所 w 之 amo 的 范围 和 内 有 一 个 大 的 变化 , 它 特 对 
这 个 频率 范围 (红外 ) 内 离子 晶体 的 光学 性 质 有 重大 的 影响 ， 


EC) 


图 3.8 介 电 响应 函数 UE HEX 


量 体 的 光学 折射 这 
N im), 
和 反射 系数 
| |N—1/? 
r= Ex. 


(3. 4. 18) 


(3. 4. 19) 


r9 


F1 (3. 4. 8), C3. 4. 18) JE C3. 4. 190 3x 48 I| Ez ET. CE EL ORE 
如 图 3. 9 Aras. SENF Y 为 零 时 ,在 频率 emo eran of: ESI 
Acla 0, N 是 纯 虚 数 , 因 此 R—1. m ELE NES 100%. 


gg 


ERRER) 


Fd 3.9 TREBAT PAY Se St ARB IN XR 
实验 测 得 AlSb 晶体 的 红外 反射 谱 如 图 3. 10 所 示 0 ,在 该 频 


率 范围 内 反射 系数 为 90 冯 左右 ,不 是 理想 的 100%. AERA 
涛 动 不 是 严格 谐振 的 , 它 将 包括 高 人 次 振动 引起 的 阻尼 项 . A TER 


E RACH) 


T T j "T Lr 


0 
16 18 20 22 24 26 28 30 32 34 36 3 40 
ik K / pm 
图 3, 10  AlSb dk ager 5p ix gp E 


这 阻尼 项 可 以 将 方程 43.4. 27 改 写成 

Ww — hw — Yw + 5E. (3.4.20) 
GH fg. 73 da die E 3 REY pA. SE AL AIK EC. 同样 可 求 得 类 
fb r.a. 7) FRAN Pr Fa PX] n, SEE ELT EJ bul buiw, 
得 到 


En Bini E... 


Elad = ts E T (af as)! + Yaja . (3.4. 21) 
ECo) AE ILE C , 扩 射 率 也 是 复数 
N =n tir = Ve(@). (3. 4. 22) 
x 称 为 消光 系数 ,上 反射 系数 为 
o n=) +ë 
= nd 0 -d . C3. 4. 23) 


由 (3. 4. 21) 一 (3.4.23) 式 求 得 的 对 不 同 阻尼 因子 y 时 的 反射 系数 
与 频率 关系 如 图 3.9 所 示 . 由 图 可 见 , 在 coro oen oil IA 
随 着 阻尼 因子 y 的 增 太 反 射 系数 由 理想 的 10096 E RT UR I A 
合 于 实验 结果 , 另 一 方面 ,由 实验 测 得 的 反射 谱 可 以 利用 以 上 公式 
尽 推出 阻尼 因子 ,以 及 折射 率 rn 和 消光 系数 与 频率 的 关系 ， 
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ADR ”半导体 中 电子 散射 理论 


4.1 载 流 子 的 散射 


半导体 输 运 性 质 的 测量 ,例如 , 电导 率 、 迁 移 率 、 霍 尔 系数 等 
仁 旧 前 来 涪 已 经 不 很 困难 ,但 是 要 解释 它们 却 是 一 件 难事 , 因为 它 
涉及 到 材料 几乎 所 有 的 物理 性 质 : 能 带 结构 、 电 子 统计 杂质、 此 
客 缺陷 、 晶 格 振动 ,等 等 . 物理 分 析 需 要 同时 考虑 这 些 因素 ,最 后 往 
往 还 忽 咯 了 一 个 重要 的 因素 . 有 一 种 看 法 认为 对 直流 迁移 率 的 理 
论 解释 等 价 于 光学 中 线 宽 的 定量 描述 ,这 种 工作 甚至 在 今天 对 固 
体 物理 学 家 也 是 一 种 挑战 和 冒险 . 但 是 输 运 是 半导体 的 基本 性 质 ， 
它 是 大 多 数 半导体 应 用 的 基础 ,我 们 首先 从 研究 半导体 中 电子 散 
射 的 机 构 开 始 . 

固 栖 中 电子 怎么 会 受到 散射 ?由 经 典 力学 出 发 ,很 自然 地 认为 
电子 既然 在 固体 中 运动 于 密集 的 原子 之 间 ,那么 电子 将 不 断 地 和 
原子 碰撞 而 遭受 散射 . 这 种 理论 与 实验 结果 不 符 . 自从 量子 力学 发 
现 以 来 , 轿 体 中 电子 的 散射 问题 才 真正 解决 , 按照 基 子 力学 ,如 果 
原子 严格 地 位 于 它 的 周期 位 置 上 ,并 且 没有 热 运动 , 则 电子 将 以 布 
洛 赫 波 的 形式 在 晶体 中 自由 运动 ,不 受到 任何 散射 . 如 果 有 任何 的 
… 种 因素 破坏 了 理想 的 周期 场 ,如 杂质 缺陷 的 引入 ,原子 本 身 的 
热 运 动 , 也 就 是 晶 格 振动 , 则 将 引起 电子 的 散射 . 周期 场 的 破坏 订 
以 用 一 个 微 扰 势 来 描述 ， 

AVir) = Vir) — Vir), (4.4.13 
其 中 V 是 严格 的 周期 势 . 微 扰 势 AV 将 会 引起 电子 由 波 矢 为 上 的 
布 洛 雷 态 散射 至 护 的 布 洛 赫 态 , 它 的 散射 概率 为 
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Wk! .k) = = 2* | [uc (HAV Gp Goode | , (4. 1. 2) 


其 中 ge EIR AA k AIAT IS SERT 
在 描述 电子 对 外 场 的 响应 时 ， —— ert ori 
IH] cA BE RRB] ce, SRA EER c Sp IEEE 
ve = RS {wae Jk) (k, 一 RA de sin@ rd ‘de’, 
(4.1. 30 
其 中 ,7 "表示 大 相对 于 的 极 角 ,Y 是 体积 ,如 果 同 时 用 0.9 3€ 
示 工 辅 相对 于 天 的 极 角 , 则 刀 与 工 轴 的 夹 角 @ 满 足下 列 关系 : 
cos = cosÜcosÜ' + singsing 'cos(o — @'). — (4.1. 4) 
将 (4. LORRA 1.3) 式 ,对 e BUE BB 


dt ale [Ww oa 一 cos8 )k dk'sing 'd8', 


(4. 1. 52 
FY Ga ata y AAA TARE, BREE 


A 一 p |k klw, k) (1 — cosé! Nk dé' sind 'dé'. 
(4. 1. 6) 
xE X, n] Ed sl ie R IE, 
ek o, (4. 1. 7) 
jl 
l- | LZ k) 02 — cosg Yk ‘da’ sind dé’, 
T ám 
| (4.1. 8) 


电子 受 电离 杂质 的 散射 是 弹性 的 ,散射 后 电子 的 能 量 不 变 . 但 是 电 

子 受 晶 格 振动 散射 时 , 它 将 吸收 或 者 放出 一 个 声 子 . 根据 能 量 守信 

定律 ,散射 后 电子 的 能 基 将 比 散射 前 电子 的 能 基 增 加 或 者 减少 一 
B4 


个 声 子 的 能 至 . 内 此 ,电子 的 能 量变 化 率 为 


dE, [Vo | , 
dé gg Le bd hy — E, dk 
— [how cw sk) Ey — Byte, dk |, (4.1.9) 


"AER aA Re ES Te TTEBIBER Au, ERERR BT. 
因而 第 二 项 为 0. | 

rip fra FESTE S EO ARABS HE 
来 研究 半导体 的 电导 性 质 , 风 9. 1 55. 


4.2 电子 与 电离 杂质 的 散射 必用 '* 


半导体 中 的 施主 杂质 或 者 受 主 杂 质 在 一 定 温 度 下 电离 后 , 它 
们 本 对 变 成 了 一 个 带电 中 心 , 将 对 电子 产生 散射 作用 . 电离 后 的 施 
主 或 受 主 分 别 是 带 正 电 和 负电 的 中 心 , 它 们 产生 的 徽 扰 势 是 


AV(r) =F Ze (4. 2. 1) 


Er 

其 中 Z 是 电荷 数 ,so 是 介 电 常数 ,将 (4,2.1) 式 自 接生 入 (4. 1. 2) 
式 计算 散射 概率 . 由 于 微 扰 势 是 空间 绥 变 势 . 因 此 可 以 将 (4. 1.2» 
AR BY Ap A BR 内 Cr 用 波 矢 为 天 的 平面 波 代 蔡 ,而 忽略 其 中 随 
原子 位 置 变化 的 周期 部 分 . 因此 问题 就 类 似 于 电子 被 原子 核 散 射 
的 问题 . 由 于 微 扰 势 (4. 2, 1) 当 x 一 cc 时 ,很 慢 地 趋 于 0, 因 此 当 由 
(4. .2) 式 直接 计算 散射 概率 时 将 得 到 发 散 的 结果 . 历史 上 这 - - 问 
题 是 利用 了 Born 近似 或 者 分 波 方法 解决 的 . 

在 半导体 中 ,由 于 自由 运动 的 价 电子 的 存在 ,它们 将 对 电离 杂 
质 芬 产生 一 种 动力 屏蔽 效应 , 黎 为 德 拜 屏蔽 . 电离 施主 微 扰 势 变 为 


AV (r) 一 一 Ze cur, (4. 2. 2) 
Er 


其 中 m JE BEC EA ARM. BIAS AP APRA VDE 
将 引起 空间 电荷 密 度 
Bn 


air) = ei fL E; + eV) | — FCEOT, (4. 2. 3) 
其 中 是 电子 分 布 涓 数 , 肢 标 ; Roe SB i PERRI Bi. H 
e 表示 载 流 子 的 电荷 ,可 以 是 正 5 电 子 ) ,也 可 以 是 负 ( 室 穴 }. 静 电 
势 和 电荷 密度 满足 泊 松 方程 ， 


VV(m 一 一 全 2 一 一 pex if E; 十 eV Gr] AE,)) 


dxe , df CE) 
— _. o D> DU NITE 


dE (4. 2. 4) 
4 
g =~ E "24 d aE EDS (4. 2. 5) 
并 假定 静电 势 Yo 则 (4. 2. DRTE 
- LES S Y G)] = aiv e). (4. 2. 6) 


SEU; PESE n] C4. 2. 20 0. 当 r 一 0 时 , 它 赵 于 (4. 2. 1) 式 .如果 
假定 电子 分 布 是 玻 耳 获 曼 分 布 , 则 由 (4, 2.5) 可 求 得 
TTA aan 
其 中 n BRR TRE Les Je SEE 2E OK. 载 流 子 浓度 越 高 ,温度 
BR . Du BERE I HE A. 
利用 (4. 2. 2) 式 ,就 可 计算 得 到 (4. 1. 2) 式 中 的 积分 


4x Ze ] 
(ki feAV G2 | = LL —— ————5———34 
AVDD = re (4. 2. 8) 


PEA CL. 1. 8035 SER | zn E 0 GST Fe D] fi n. 在 直接 计算 之 前 ， 

过 计算 能 量 积 分 .由 于 电离 杂质 散射 是 弹性 散射 ,散射 的 林 态 和 初 

将 能 量 相 等 ,所 以 在 积分 号 内 有 一 个 全 函数, 对 积分 后 得 到 
[wa -og ag — 22] dnge | loc. —Ej)k d£ 


At Wey | 
开 | 4mZe* | 
== Ve, P E”, (4. 2. 9) 


PRE TAP SETEGEGUULE. BH A ARER es 再 代入 
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(4, 1. 8) 式 ,得 到 
1 | V | | ee (25 | Ed 


z 2 4 l 3597 
T Am; 页 1 VE, A: 16 [sin Z e) ] 


E desee a 
. 2h 


(4. 2. 10) 
以 上 推导 是 对 一 个 杂质 原子 得 到 的 . 如 果 有 多 个 杂质 库 子 存在 ,应 
该 把 它们 的 散射 率 相 加 . 因此 (4.2,10) 式 中 的 17V. 因子 诺 换 为 
NBI AE IET SE BE. 在 (4. 2. 10) 式 中 太 插 号 内 的 两 项 与 能 量 关 
BARK WUE BH RNAS aE E 
的 一 372 (X Jr BG EG. Sp RBA A Be Ep 2E Sp, MT C4. 2. 10) 
式 统计 平均 以 后 ,五 就 相当 于 RT.GunR AGGERE GS QR MERE 
射 作 用 就 越 弱 ， 

E Z—1:612.Ni;—10Pcm 一 0. ly, T=10 K, 就 由 
(4. 2. 10) 可 算得 025. 965€ 1075 s, XE EE X. j= 二 10. 5 em? / CV *8). 
By ay RK n —10)cm ?.5K f Ea, 53 g= 1. 68 (ecm) 由 
IETF N, ERE Fl, EZ ER BY a A XR ELI XE ERIGI RS EGER 
(p A d Em. 


4.3 电子 与 声 子 的 相互 作用 


上 共用 金 刚 石 或 痢 内 锌 矿 结 构 的 半 导 恒 ,一 个 元 胞 中 包含 两 个 
原子 . 根据 上 一 章 的 讨论 , 它 的 坝子 谱 包 含 声学 声 子 和 光学 光子 ， 
而 每 一 种 声 子 由 一 个 纵波 支 和 两 个 横 波 支 组 成 . 在 半导体 中 对 电 
于 起 主要 散射 作用 的 是 长 波 声 子 , 它 的 波 矢 天 =*0， 波长 比 原子 间 
距 大 很 多 倍 , 而 在 长 波长 的 声 子 中 ,又 只 有 纵波 声 子 在 散射 中 起 主 
XE Hl. 因为 纵波 元 子 会 引起 体积 的 庄 弦 和 膨 账 ,而 模 波 这 子 则 不 
会 . 对 于 声学 声 子 来 说 ,体积 的 压缩 和 膨胀 将 引起 局 部 的 能 带 的 变 * 
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化 ,对 载 流 子 来 说 就 像 产 生 了 -… 个 附加 的 势能 , 称 为 形变 势 , 对 于 
36 5E PST 3E vé, an STR (db 6 CIE VIE SE ERST. TD oc BR BL IE. 
GUB TRE BS SE — n7 8E DUST e BE s BK AA (8 
或 者 Frohlich 势 .它们 将 对 电子 产生 藤 射 作用 . 

可 以 证 明 ,声学 声 子 和 电子 的 相互 作用 微 扰 势 为 中 


AV (Fr) = JR È Re" "Eur-q4-3-c.0.) — (4.3. D 


其 中 E, 是 形变 势 参 量 ,g JE PUT UE a 是 振动 方向 的 单位 矢量 ， 
Q, 是 正则 坐标 . 由 (4. 3. DATA, SER Lg MBE, 
所 以 只 有 纵波 才 对 散射 有 贡献 ， 

由 于 在 散射 过 程 前 后 , 声 子 态 也 要 发 生变 化 ,吸收 或 者 放出 一 
个 声 子 , 因 此 需要 将 电子 和 声 子 系统 作为 一 个 整体 来 考虑 . 系统 的 
初 态 或 终 态 波 函 数 可 以 表示 为 一 个 单 电子 波 函 数 布 洛 赫 函 数 
pal 与 一 个 声 子 波 函数 .谐振 子 波 函 数 AS COBRE, 

P = patr) [[$.(Q), (4. 3. 2) 
ge 

其 中 Q 是 声 子 的 正则 坐标 ,6 RRA EH. RRNA 
ETRE ADR 62 (QU & (Q). 由 于 相互 作用 微 扰 势 
(4. 3. 1) 式 中 包含 丫 直 则 化 标的 线性 项 , 则 声 子 态 的 相互 作用 矩阵 
元 为 

C, = | fyn (Q)QuHen(Q4Q 


ii 1/3 
-| 2M | Os. rU N tg Sent nat low,atils (4.3.3) 
q 


其 中 方 播 号 中 第 一 项 代表 散射 过 程 中 吸收 一 个 声 子 ,第 二 项 代表 
放出 一 个 声 子 .ni 代表 波 撩 为 4 的 声 子 数 ， ES REM KAR IEX 
Ewit, 
E 1 
exp (hw, /RpT') 一 1 


-M 是 振子 的 质量 ,对 声学 波 , 它 表示 元 胞 中 两 个 康子 的 质量 之 和， 
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(4. 3. 4) 


HC =e BEM HHH 554 SRA. 对 于 吸收 
和 放出 声 子 ,有 


A — gk: 十 9 + 2Égcos6, 
é( By — E; F ha) — 8 Me + hvgcosd vg]. 
(4. 3. 12) 


EF r=ñk/m' 是 电子 的 速度 ,将 (4.3.12) 式 代入 (4. 3.129 f 
ô 函数 积分 后 得 到 


=? 
Pam) bef nux 
Wk) 一 —3 E | dq. (4.3.13) 


Genin > Qa E E] 29] AA BI E SF HP ed ER PR 
TE — f ta on T. AA AS BE 29 10’ cm/s, mfi PS E o. 约 为 
10° cm/s, AK v9 v. BES a EAE E BE 
小 ,所 以 ga 和 quu n] SP BIR A 0I 2k. t C4. 3. 13) 式 得 到 
Ed ET Gm" y? EY 
Wik) = "hic (4. 3. 14) 
(4. 3. 14) c Je fe E R PB Ma. x BSEC ETUR. Ha PST AG 
有 相同 的 概率 . 
在 低温 下 ， 
n, A e eT qn], (4. 3. 15) 
SNP RR Bu 85CB PST SUR RI BER URS T. 由 
(4. 3.5) 式 可 得 到 


"ES 
Wt kp = ay toe gk (4, 3, 16) 


m—2 


Wik) = 一 人 4 mmi ad- _, vo Ep — Ey — he, dk’. 


(4.3.17) 
AST G.3. 1D X PA E og SI 
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Wik) = Aim E. (4. 3. 18) 
3m À pv, 
EE 4. 3. 18) 164. 3. 14) 式 ,可 以 看 到 在 低温 下 声学 声 子 的 散射 
概率 与 电子 能 起 成 正比 ,而 电子 能 其 又 与 温度 成 正比 ,因而 散射 概 
率 与 了 成 正比 .而 在 室温 下 ,散射 慨 率 与 电子 能 基 EY BE ke, fal 
Af X 5rd BE ERG. TU AGER. 
光学 声 子 D ATIRAR A 


AV (r) = Fe y "735 2 rig —t— Qe "tec. ]. (4, 3, 193 


其 中 。* 是 产生 侦 极 场 的 有 效 电荷 ， 
e= |d d |. 
É Eg? 


Aw ll ee m p a A a TATEA HTF Cc 
i 3 AE Phy HR A PY TERRA, C4. 2. 8) 
X. go SE BERE AE EE B5 BI p (4.2. 00 ZA HS E HRCT TRE RE 
比 . 类 似 于 声学 声 子 散射 率 的 计算 ' 考 不 到 放学 声 子 的 频率 基本 上 
是 一 个 常数 co, = wy, ET LAR AG 


W(k',k) = slt Mo. 3 9e] n, 十 B F i |. 
(4. 3. 20) 
Wd e sif -ps em 十 工 干 工 | 
8r Mex! R Sga 2 2. 
x OCEy 一 E, F he )dk', (4. 3. 21) 


AAO TTR. M BPP RE. 将 
(4. 3. 21) XB FR A et 3n a RIE 


了 li of m qu 
AnMes, hu au 9 dg. ý 
+ epp fy | 
Ho dain q* + gi q 4 (4. je 22) 


9i 


e^ 


re 


Wk = 


GSR pe. 经 过 计算 外 ,得 到 
£2 


mo 
WGO = uel igi Decoth Qi + Gre + Deoth O5], 
(4. 3, 23) 
其 中 
| ho)" 
Xx - [iz E, . (4. 3. 24) 


上 下 角 标 符号 分 别 对 应 于 吸收 和 放出 声 子 , 对 于 放出 声 子 ,要 求 
E >ho, AC e P8] BE BE A DRUCK A PRES. AIS EL 
下 co 时 (4. 3. 220 3X PE AAA E. 

散射 率 与 电子 能 量 的 关系 示 于 图 4.1 rp. 由 图 可 见 散 射 率 
在 E,-— ho, 处 有 一 突变 ,这 是 由 于 当 Euch, 时 只 有 吸收 声 子 引 
起 的 散射 , 当 ELI o, 时 , 则 同时 有 吸收 香 放 出 声 子 的 散射 . 


E; Away 
图 4.1 散射 率 与 电子 能 二 的 关系 


由 (4. 3. 23? 式 可 以 得 到 光学 声 子 散射 率 与 温度 的 关系 ,通过 
nxo((4. 3.4) 式 ) 与 有 关系 ,此 外 通过 x? A. 3. 24) 式 ) 间 接 与 人 
AHA. 由 于 光学 声 子 的 能 量 声 o HE. WIE RE HE T ,光学 
声 子 数 n. 较 少 . 光学 吉 子 散射 率 比 声学 声 子 散 射 率 小 得 多 . 

92 


4.4 ”多 启 子 跃迁 和 无 辐射 路 于 过 程 


半导体 中 的 深 能 级 ,发 疮 中 心 等 在 帖 体 中 产生 局 城 电子 在 ( 风 
第 五 章 ) ,这些 局 域 电子 态 和 和 杂质 序 了 周围 的 量 格 有 狗 强 的 相 羡 作 
用 . 当 电 了 处 于 不 同 的 局 域 电子 态 时 ,周围 的 蜡 格 原子 将 处 上 不 同 
AI BE CAP 8] UT OE IO vio f FR 17 HL AS ET da f RAE BLUR 
fa ASER. 由 I iati Eig., FT ER Eit P Er T REGE h é 
FUL Sb LR S ER A HET RR. ibt ERMA- tE RE A 
TETS. RRRA PARC UB eK ERE a AS 
Rie. 

& Fi Rit a Bt Pie BA. Rhys?! A lekap! 1€ 
1850 年 提 击 的 . dT OP d eR A eR RE 
(DEAL - se RR A. RAR MRR RT 153 RAR 
Fl ih ee ee HL 

Vr = ¢ fr. QO$ (2), (4.4.1) 
其 中 电子 流 函 数 满足 下 列 方 程 ， 

LA. pert Har Q) Jp rD =W Qr, (4.4.2) 
A fip Ts EAE EE. H. Rd Rn ES ER BE, H a ob T i SR HC dE 
Hire ug. Eq Tue BEI ZI fT B3 E b FT- ui 
RES Er Ae a ER T ERTE r SPESE 'g dl TR ESTE NUI 4E 
In AR. Em T ER PSOE AE aS RRA Q EB. VE 1 n REA 
到 稳定 状态 . 因此 在 方程 (4. 4.2)? 中 可 以 将 妨 当 作 一 个 参量 ,不同 
的 入 对 应 于 不 同 的 本 征 冰 数 几 和 本 征 能 量 WCQ). 反 过 来 电子 的 
本 征 能 基 W;(Q) 对 唱 格 运动 起 着 一 个 附加 的 有 效 热 能 的 作用 ， 

LHL GD 十 WRD ]$,0Q) = Enpa, (4.4.3) 
其 中 i 和 = SHRED SA RM BEM. 在 简 谐 近似 下 ， 
盖 格 振动 的 哈密 顿 量 可 以 写成 
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HPQ = >) l-ve2 x 十 ee; | (4. 4. 4) 


HHA s (GRD Aik. OA SR RP Re 
SOP dE PCT OB SER EIU UR SS 内 一 an 是 一 个 常数 ， 

假定 电子 - 声 子 相 互 作用 为 Q@, B £X PE R g €4. 3. a 
(4. 3. 19) 式 )， 


Ha = L EuR, | (4. 4. 5) 
其 中 zs(r) 是 一 个 与 电子 坐标 > 有 关 的 函数 . 在 一 级 近似 下 ,电子 
本 征 能 量 Wood TEE Q RTE 
WQ) = WP 十 Jg XM Q.. (4. 4. 6) 
线性 项 的 系数 可 由 一 级 微 扰 计算 得 到 
iA, 一 le ru, (Pdr) dr, (4, 4.7) 


AW CQ CAL 4. DAME AR SES. 4.3) ,得 到 
| 0 i | te 2 1l. NE 
UN. 十 >| 2 |[-^ E 十 nae | 十 一 一 AN 23703 T 
一 Binh (QD). (4. 4. 8) 
SLA REUTERS id der AE tg | 


] 
Q. 一 Q. 十 AX. (4. 4. Q 
"I J 


则 方程 (4, 4.8) 叉 变 成 谐振 子 方程 
e " . 
(w, 十 I+ | n ^ an? RE ac CY aM 一 E&$,02) , 
(4. 4. 10) 
其 中 
W,-—Ww'-— aN A. (4.4.11) 


由 此 得 到 声 子 波 函数 和 相应 的 本 征 能 量 
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— | 1 | 
Pin | [4 [T| Q. "NL «] * C4, 4A, 12) 


En =W + M 
n 代表 各 模 的 声 子 数 . 
考虑 由 电子 态 了 至 ; MRA. REW >W, W 
WCE) = Av » | Gw | pL jo POE — En + Ew), 
. (4. 4. 14) 
其 中 Av 代表 对 初 态 的 声 子 数 ” 取 热 统计 平均 5(4. 3. 40 RD. 利 
用 “ 康 登 近似 ”, 即 认为 
D Cr Qo pé; Cr. Q)dr = M; 
=P RRM OM 8E XC, 


WCE) = |M; |? Av >, | [1 i | Q, 


As d Ag i 

E32 2d 113 
x E — W; — heo, 2!) J}. (4. 4. 15) 
Hi (4. 4. IDATA RPS SR XB IEEE PB A 
TRR, AS Ted A HR T SENECTUS [SEI S EE RE OA A, 


使 得 (4. 4. 15) 式 中 的 对 声 子 坐 标的 积分 式 对 任意 的 n nl 不 等 
f 0. 由 能 基 守 模 得 到 电子 跃迁 的 能 量 


E — W; —W, — »i(n — n,) han. (4. 4. 16) 
瑟 除了 与 初 态 . 末 态 电 子 态 能 量 差 有 关外 ,还 包含 了 多 个 声 子 的 能 


H. > 


n | hen, C4, 4, 13) 


p= 5, — n). (4. 4. 17) 


六 >>0 对 应 于 放出 声 子 ,pp<0 X S TY RF RT ERASE 
声 子 跃迁 过 程 . 
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多 声 子 跃迁 的 强度 与 (4. 4. 150 3X 7 89 PS TP OR CEP EUER PALA 
平方 成 正比 . 取 QC 4. 90 50 A Sp a Bk BP y 
| (Q5, | Qi, T VAM de. ( 4, 4, 18) 
其 中 Aas Ar A BE 4.18) 式 对 Ai N 作 级 数 展开 ,得 到 
B Q AG + -ta 


= LE &dQ + Ze x ap^ dq 
+ 1 | I aa T0 0.4.19) 
HT 


2s - [S cx - Mn iu]. G4. 20) 


A dC. 4. IDAR 9/20 项 的 积分 只 有 nn' —2-1 项 不 等 于 零 ， 
O'/OQ 项 积分 只 有 wn' 9n, nant? 项 不 等 于 零 , 余 此 类 推 . 

考 虚 低 温 极限 的 情形 ,这 时 所 有 初 态 的 oo, 都 为 零 . 因此 只 可 
Bb A 83] PRE ED CA. 4.17) 式 中 B2 0. XE EK EUER EI S p 
个 模 有 的 声 子 数 由 0—1 的 跃迁 . 假设 这 个 模 是 总 数 为 w 个 模 中 的 
$$ SiS, ^3& , Wo 


7 Z 
| TI fa eos] Qi. + =| 4a. 


| 
- (23 (88) (4) - (48 


2 N 


| 


x nm Heie JE (4. 4. 21) 


其 中 右边 前 p 项 是 声 子 数 由 0 一 1 KEHA, Eika 

(4. 4. IDA 0/00 项 积分 的 结果 . | [后面 的 因子 来 自 声 子 数 n A 

变 各 个 模 . 对 p 个 模 各 种 可 能 性 相 加 起 来 ,再 除 以 p!1 ,以 消除 计算 
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中 的 重复 -这样 得 到 p Ph PERE DUR 


FE 
WE = W i — pho) == Ma e| "m + (4. 4, 2n) 


其 中 


5 = NDI TIL? (4. 4. 23) 
(4, 4, 22) 3 de b PST EXER YO B] — AERAR, S 通常 称 为 黄 昆 - 
Rhys 因子 . t 8109 at, X Roco - d SET ERE E RUE. (4. 4. 2205 
$e AW. cT A A LR. SE S IIO EO BE A = WERT E 
一 谱 线 ,而 变 成 了 -一 系列 由 铬 声 子 跃进 形 成 的 多 峰 谱 线 , 典型 的 
CdS MEZE TRUR 4. 2 Bron. 一 般 来 说 ,在 离子 晶体 
中 ,由 于 电子 - 晶 格 耦合 较 强 ,s 因子 较 大 ,因此 可 以 观察 到 若干 个 
Pi FBR ICAU. 由 (4. 4.22}) 式 ,在 低温 下 ,光谱 线 的 强度 分 布 基 本 
上 是 一 个 泊 松 分 布 . 当 5 污 1 时 ,峰值 在 
pS, (4. 4. 24) 
因此 S 又 可 看 作 在 跃迁 中 放出 声 子 的 最 概 然 (最 可 几 ) 的 数目 . 


TE XT 38 HE 


5000 5200 5400 5600 
wR A 
4.2 CdS HEATH 


32 SHAE AS BL T ib TERR SB OB RZ, de doo 
BAR A BY 5365€ A AE -Rhys 因子 示 于 表 4.1. 由 
表 可 见 , S 因子 在 1 一 2 左右 , Mor A Ge, Si 89.5 因子 为 0. 
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图 4. 3 是 AISb fp S Pp eyed O3. dp np Hered fh 
收 1 个 和 2 个 声 子 的 吸收 峰 . 
341 半 导 栖 中 与 10 模 相 联系 的 $ 因子 


(añs InP In As In&b GaSb GaP Ge Si 
2, 66 2,48 3. 75 1. 99 1. 15 a. 14 0 D 


1000 


?LO | 
LO+TO 
LO+LA | 
TO--LA 
| 
LOTA J 
TO+TA 


pad 
c 
TI 


吸收 系数 jem ! 
* 
1 
i 
\ 


10 20 30 36 
波长 /pm 


图 4.3 AISh HEATER 


A PCT RY) BS v 4B OTRA SD A tp BY EIER. 
图 4. 4. ERRERA d dr SA AE UL AA Qu THUS; MRA 
i 的 品格 振动 原点 的 Q 值 分 别 为 /NAN CA 点 ) 和 AV N (C 


BO ,相距 AA N. BFM ARTE BB, 发 射 光 于 ,然后 下 通过 放 
Hees C. 发 射 并 子 的 能 时 
ho=W,—Wi— Lal 1 ~W,—S hor, (4. 4, 25) 
JE RE CA. 4.16) 和 (4. 4. 240 X. 
以 上 考点 的 是 低温 极限 下 的 最 简单 情形 . YE ER HD TS BE UT ELK 
出 声 子 也 可 能 吸收 声 子 . 还 有 声 子 谱 不 是 单一 频率 的 情形 等 ,可 参 
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阅 和 参考 文献 [51. 

在 某 些 情形 下 ,电子 跃迁 时 能 量变 化 完全 由 吸收 或 者 放出 多 
个 百子 来 补 租 ,而 不 吸收 或 发 射 光 子 ,这 个 过 程 称 为 无 辑 射 多 声 寺 
BKIT. 在 半导体 桨 能 级 ,特别 是 稀土 离子 点 光 中 心 的 实验 表明 ,无 
AN RCA PLZ RE BRIS NMS, Ae 
射 茎 廷 一直 是 发 光 研 究 中 的 一 个 重要 课题 . fe Jc SEEK CER IG 
展 的 过 程 中 ,有 了 酚 种 理论 ,一 种 是 采用 “ 康 登 近似 "的 理论 ,… -种 是 
表态 耦合 理论 . 这 两 种 理论 计算 出 来 的 跃迁 概率 相差 几 个 数量 级 ， 
引起 了 一 些 理论 上 的 混乱 . 黄 昆 ” 仔 绍 分 析 了 这 两 种 理论 ,指出 
“ 康 登 近 优 "不 是 一 种 不 好 的 近似 ,而 是 隐 合 了 微 扰 展开 中 一 种 错 
TRAD RE. 一 旦 清除 了 这 种 错误 ,绝热 近似 和 静态 看 全 在 一 定 范 坪 
内 是 相互 等 价 的 ,这样 就 得 出 - DEC :的 理论 ， 

根据 这 - -理论 BR ET EXER ECOL. 

Gn Hate ijn = IS (QI Aig (rd, (Q dQ, 


(4. 4. 26) 

其 中 Q, 是 不 同 态 唱 格 些 标 (4. 4. 9) 式 的 简写 . 计算 跃迁 概率 还 需 

MOA ;的 声 子 数 取 热 统计 平均 ,对 末 态 声 子 数 求 利 ,类 似 于 
g9 


(4.4. IDR. TREERE H. AA XC RIR[ 5 ]. 
fi SR CIRCE. P oria fS IER XE ORE 


i 1 TREE IT ly. . ] | (W a — Shao | 
me L| Met alu j»* | 
uod" Fr" Do gz) be LP SAP ARTS hee, 


(4. 4. 27) 
ATAARE SHR AMARA AREER, EU 25 ds E 
高 到 司 
(QW. — S hay} 
AS hus 


AL = < ket, (4. 4. 28) 


LES EU Re 

激活 能 的 物理 意义 从 位 形 贸 4.4 很 容易 理解 . 激活 能 AR 就 
是 7 态 最低 点 4 至 两 条 位 形 曲 线 交 点 DD 处 的 能 其 差 . 假设 ; 态 的 
位 形 曲 线 为 


W, 4 leq. (4. 4. 29) 
Wiz 态 的 位 形 曲线 为 
wa lalot A 
act g Ho UON . (4. 4. 30) 
PA SR It ER ABCD 的 坐标 为 
Qo Áo (4. 4, 31) 
tui 一 
ON 
TERAH] 态 最 低 点 4 到 交点 DARE 
1 
AES lao = Wa oN 
f= iQ; = Feo 4 4 32) 
2w Hy 


HAH G4. 4. 230 5 348 9] C4. 4. 28058. AU CA 4. 27) S GS ARS 


Soe AR SR HETA] ARRA 4 热 激 发 ,越过 交 
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SD ARBRE REN EE TR. BIB -- SAGARA AA ful 
单 的 形式 和 明确 的 物理 图 象 ,所 以 在 赋 究 无 辐射 跃迁 工作 中 直 用 
ARI. 
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第 五 章 +See PH RAR 


5.1 半导体 中 的 杂质 和 缺陷 


除了 第 二 章 中 提 到 的 施主 , 受 主 杂质 外 ,半导体 中 逊 有 各 种 各 
样 的 杂质 和 者 聊 , 它 们 都 能 在 半导体 能 际 中 产生 能 级 ,影响 半导体 
的 性 质 . 按照 Pantelidesc ,半导体 中 的 杂质 可 分 为 ， 

(1) 替代 杂质 . 杂质 原子 替代 主体 晶体 中 的 一 个 原子 .按照 来 
质 原子 和 被 车 代 原 子 的 化 学 价 之 老 

AZ = Zag 一 ZART (5.1.1) 
又 可 分 为 

AZ>0, 施主 杂质 ， 

AZ«0, Sd. 

AZ=0, 等 电子 杂质 . 

(2) HRAM. Ae IR Ah RR RE a 
EAA Oe. 

C3) REAM Cinterstitialey). T E ER b.e b TA AB i S 
HET. ERES RES OA T 86] E ,在 两 个 本 底 原 了 之 间 形 成 了 
一 个 桥 . 间隙 杂质 和 准 间 际 张 质 的 差别 见 示 意图 5. 1. 


000000. 
CT ROLI 


图 5. 1 HRR TAER BDF os PL 
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(4) 杂质 对 以 及 几 个 条 质 的 复合 体 . 

半导体 中 的 缺陷 可 分 为 ， 

(1) 点 缺陷 , 包括 : 空位 ,由 魏 少 一 个 本 体 蕊 体 原子 形成 的 完 
Pt ie FS s [RT BRAG. ZEEE Pe HPA DEEST 
Be £k BA EEEH HP ERR S HELPER] SHUT A64 por 
E. 

(2) 线 缺 陷 , 又 称 位 错 . 

(3) (ERR AR, 2 PRE RE | 

T BS Ze fr ui P HO SR E BB Bt F S] DL BE. A A 2k J AS aR HL 
的 特点 来 区 分 , 则 主要 分 浅 能 级 和 深 能 级 两 大 类 . 两 类 的 特点 为 ， 

(12 浅 杂 质 能 级 一 般 离 开 带 边 比 较 近 ,而 洪林 质 能 级 则 不 定 ， 
大 部 分 高 带 边 较 远 ,位 于 能 标的 中 间 部 位 ,但 也 有 少数 的 离 带 边 较 
近 , 例 如 ,GaP: N ,能 级 在 导 带 底下 面 35 meV 处 . 

(2) 浅 能 级 杂质 的 微 扰 势 是 屏 藏 库仑 势 ((2. 3. 16) 式 ), 它 是 
长 程 的 ,组 变 的 , 而 深 能 级 杂质 的 微 抗 势 是 短程 的 . 例如 ,由 空位 缺 
隐 或 者 等 电子 杂质 产生 的 微 扰 势 ,基本 上 局 域 在 缺陷 或 杂质 原子 
附近 ,而 它 的 绝对 值 又 相对 很 大 ， 

(3) RES ze Hi as B5 UE PROLES SCIRE PR E (02. 3. 170350 E 
在 空间 的 扩展 范围 是 有 效 玻 卫 半 径 , 为 10 nm AA. 而 理论 计算 
表明 ,次 能 级 波 函 数 是 相对 局 域 的 ,只 扩展 到 贾 陷 或 杂质 周围 几 层 
原子 上 . 通过 傅 氏 变换 ,可 以 了 解 到 几 是 在 实 空 间 中 扩展 的 波 函 数 
Tk k ZA 4) dp $8 E E d dO. 3. 19) 式 所 示 . 而 反 过 来 ,在 实 
空间 中 局 域 的 波 函 数 在 空间 中 者 是 扩展 的 ， 

(4) AP ERS 3 个 特点 ,对 浅 能 级 杂质 , 它 的 能 级 位 置 ( 结 
合 能 ?主要 由 一 个 带 的 有 效 质 其 决定, 可 以 忽 栈 其 他 带 的 贡献 , 见 
(2. 3. 22) 式 , 而 对 深 能 级 杂质 由 于 它 的 波 通 数 在 空间 是 扩展 的 ， 
内 此 在 计算 它 的 能 级 位 置 时 ,由 (2. 3. 222 BR FUE A E 
献 ,也 就 是 有 效 质 量 理 论 不 再 成 立 , 必 须 寻 找 其 他 理论 方法 . 理论 
计算 表明 ,在 确定 次 能 级 杂质 的 能 级 时 ,通常 要 考虑 包括 导 带 , 价 
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带 在 内 若 十 个 带 的 贡献 . 

(5) 在 实验 上 ,区 分 浅 能 级 杂质 和 深 能 级 杂质 , 果 根 据 流 体 前 
压 下 杂质 能 级 相对 于 能 带 边 的 变化 . 对 浅 能 级 杂质 ,由 于 它 的 能 级 
位 置 由 一 个 带 决 定 的 ,在 自力 下 ,这 个 带 边 移 动 时 ,杂质 能 级 跟随 
著 这 个 带 边 移动 ,相对 位 称 很 小 . 而 次 杂 质 能 缓 位置 由 多 个 带 共同 
决定 , 它 相 对 于 带 边 的 移动 则 较 天 . Jantsch 5& AU! A VRBE £8 BERS 
ia ODLTS)| E PREF S,Se, Te PRUE i thet A Po Si 
ih EHE AE S.Se. Te 是 页 组 元 素 , 在 Si 中 它们 是 二 价 的 
施主 . 由 于 在 施主 能 级 上 可 以 填充 一 个 或 者 两 个 电子 ,因此 它们 有 
两 个 能 级 : A BESECOD* —D^* 53 B BESE CD^—D^0. 实验 测 得 的 这 . 
=P GRE A,B 能 级 位 置 和 压力 系数 示 于 表 5. 1， 而 对 于 一 价 施 
主 , 例 如 As, 袜 验 上 测 得 它 的 能 级 位 置 相 对 于 导 带 边 的 压力 系数 
是 非常 小 的 ,为 一 5X10-7 meV/Pa. 因此 一 价 德 主 是 真正 的 浅 能 
级 杂质 , 而 由 表 5. 1 可 见 , 二 价 和 施主 的 压力 系数 比 一 从 施主 的 大 了 
二 个 数量 级 HP BR BS BEA ZEEE BE I] ,因此 具有 深 能 级 杂 
质 的 特点 . 他 们 用 10 带 紧 束 缚 模型 格林 函数 方法 计算 了 S 和 Se 
的 压力 系数 大 约 为 卫 一 一 3X103 meVW /Pa, 与 实验 结果 基本 相符 , 
压力 系数 的 负 值 反映 了 深 能 级 态 具 有 反 键 特性 , 他 们 将 硅 中 的 各 
种 施主 杂质 排队 , Bi,Sb,As,P,Te,I,Se,S,N,Br,Cl,O,F, 认 为 
前 四 种 是 浅 能 级 杂质 ,后 面 的 是 深 能 级 杂质 ,而 Te, 由 于 它 的 压力 
EREMIE 5. 1) 因 此 是 浅 、 深 能 级 杂质 的 分 界 . 


表 5.1 Sif S,Se,Te 杂质 能 级 的 激活 能 CE. 一 E,) 


和 它们 相对 于 导 带 边 的 压力 系数 r 
A RÉSECD* D? * 2 B ABR CD'—D* ) 
施主 CE. En eY PECO? meV /Pa) (E,— Fi P/ (19 5 meV/Pa) 


S ü. 59 —2.0520. 1 0, 32 —1.7-4-0.1 

Se 0.02 —£. 140) 0. 30 ~ T8440. ] 

Te O. 47 — 1. 210.05 a. 13 —6. 810.05 
m ———— Á!—Àm€€ LLL EE t | [ [|i LLL NR od 


杂质 在 半导体 中 起 了 很 大 的 作用 ,可 以 认为 没有 杂质 就 没有 
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PE DH RIS PT RJ. 28 i eo SR PRE A S. 

C1) 控制 电导 率 . 由 于 浅 施主 杂质 和 和 浅 受 主 杂 质 的 能 级 距 高 
导 带 底 或 者 价 带 项 只 有 儿 L 十 个 me V ,因此 在 室温 下 ,施主 能 级 上 
多 余 的 一 个 电子 将 被 热 激 发 进入 导 带 ,成 为 自由 载 流 子 . 同样 , 受 
主 能 级 上 多 余 的 一 个 空 穴 也 被 热 激 发 进入 价 带 ,成 为 自由 载 流 子 . 
AAAF f. e E n AE ERE AcbS kgs m up UL A X aues 
确 控 制 , 而 且 请 度 可 以 在 很 大 的 范围 内 变化 ,从 107 m Ec 
10° m (几乎 每 一 千 个 原子 中 有 一 个 杂质 原子 ), 这 样 使 得 半 导 
体 在 室温 下 的 电导 率 可 以 从 107 -ml 变化 至 10 em," 
相差 12 个 数量 级 . 在 半导体 的 不 同 区 域 中 分 别 摊 入 施主 和 受 主 杂 
质 , 形 成 P-N 结 , 枸 成 了 大 部 分 半导体 器 忻 的 基本 单元 , 整流 器 ， 
发 光 管 ,激光 器 ,晶体 管 ,调制 器, 检测 器 ,光电 池 等 . 

(2) 复合 中 心 . 深 能 级 杂质 只 能 以 很 小 的 浓度 掺 进 半 导体 中 ， 
在 娃 中 是 1012 —10! cm ,在 化 侣 物 中 是 107 em. 它们 对 载 流 子 
的 贡献 很 小 ,主要 作用 是 复合 中 心 或 者 俘 蓝 中 心 . 一 般 深 能 级 由 于 - 
HERRERA Jahn-Teller 效应 , 在 能 孙 中 形 成 一 系列 的 能 组 .由 
4. 4 节 可 知 , 导 带 中 的 被 沿 发 电子 可 以 通过 这 些 能 级 无 辐射 跃迁 
至 价 带 ,与 价 带 中 前 空 究 复 合 , 同 时 放出 声 子 ,或 者 在 某 一 个 能 级 
较 长 时 间 地 被 俘获 . 因此 利用 深 能 级 杂质 可 以 控制 载 流 子 的 寿命 . 
FE SBE SE PEP BOR aR OFA BAR BS AF, PS BEES, 
则 必须 设法 避免 深 能 级 杂质 . 而 在 有 些 器 件 中 则 要 求 较 短 的 载 流 
子 寿命 ,例如 快速 开关 . 

(3) 发光 中 心 , GaP 和 GaAs.P; (r0. 4) [al EE BEBE SE S 
体 , 不 能 发 光 . 但 其 中 挫 了 等 电子 杂质 N,(N EVR. BR POE, 
就 能 非 肖 有 效 地 发 光 . 这 是 由 于 前 面 所 说 的 深 能 级 杂质 的 第 3 个 
特点 , 它 的 波 函 数 在 五 空间 是 非常 扩展 的 , 它 除 了 有 导 带 极 小 处 ， 
kæ (1,0,0)C2x/a) 的 分 量 外 ,还 包括 较 大 的 0 的 分 量 . 电子 由 
trim 2 2 Se BRE SEE SER EIN 能 级 上 ,这 时 它 就 有 较 大 的 
PARK AS ME ,发 出 光 来 .利用 这 一 特性 ,已 公制 成 了 红 、. 绿 的 发 
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HF. 

测量 杂质 能 级 的 方法 主要 有 光谱 ,包括 荧光 谱 , 兴 导 谱 ,吸收 
光谱 ,荧光 激发 谱 , 红 外 光谱 , 拉 曼 光谱 以 及 热 激 发 谱 等 , 测量 深 杂 
质 能 级 主要 用 深 能 级 瞬 态 谱 (DLTS), 可 以 参考 立 献 [1] 中 的 一 般 
性 介绍 . 


5.2 研究 深 杂 质 能 级 的 集团 模型 方法 


理论 上 研究 深 杂 质 能 级 主要 有 两 种 方法 : 一 种 在 实 空间 中 计 
算 , 是 集团 模型 方法 ;一 种 在 大 空间 中 计算 ,是 格林 函数 方法 . BE 
间 中 的 计算 ,由 于 杂质 不 子 的 引入 ,破坏 了 晶体 中 平移 对 称 性 , 因 
此 能 带 计算 的 方法 不 再 适用 . 通常 采用 集团 模型 ,以 杂质 原子 为 中 
心 ,和 周围 晶体 原子 组 成 一 个 集团. 为 了 计算 集团 的 电子 态 ,一般 
采用 原子 波 函 数 作为 基 画 数 ,而 在 集团 的 表面 ,用 一 定 的 方式 饱和 
表面 原子 的 悬 键 , 使 之 不 在 能 罗 中 产生 局 域 态 . 为 了 得 到 比较 精确 
的 杂质 态 能 量 和 波 函 数 ,集团 取得 越 大 越 好 ,但 是 受到 计算 机 能 力 
的 限制 . 由 于 杂质 原子 在 品 体 中 仍然 保持 了 晶体 的 点 群 对 称 性 ,如 
是 替代 杂质 , 则 四 面体 群 人 Ts) 的 对 称 性 仍 保持 . 利用 群 论 的 性 质 ， 
可 以 将 波 函 数 按照 T: 群 的 不 可 约 表 示 分 类 ,不 同 表示 之 间 没 有 
相互 作用 , 因此 训 以 对 不 同 表示 的 态 单独 求解 ,大 大 碱 小 了 计算 工 
HE. | 

深 能 级 计算 的 一 个 比较 重要 也 是 比较 麻烦 的 问题 是 杂质 微 搞 
势 的 自治 问题 . 在 开始 计算 的 时 候 , 可 以 取 纯 的 原子 势 (或 者 离子 
势 ) 差 作为 杂质 原子 的 微 护 势 . 但 是 由 于 电子 的 填充 结果 ,改变 了 
杂质 原子 周围 的 静电 势 和 交换 相关 势 ,从 而 改变 了 杂质 能 级 位 置 
和 电子 填充 情况 . 在 计算 中 ,需要 考虑 这 种 互相 影响 和 调制 的 情 
形 ,经 过 多 次 迭代 ,最 后 达到 自 洽 . 这 样 得 到 的 才 是 真正 的 微 扰 势 
和 能 级 位 置 及 波 务 数 . 而 这 种 自治 处 理 在 实际 计算 中 是 比较 繁复 
的 . 
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为 了 证 明 集 团 方 法 研究 杂质 能 级 的 可 靠 性 ,需要 首先 检验 在 
没有 杂质 原子 时 { 纯 师 体 ) .集团 方法 是 否 能 得 到 由 能 带 理论 得 到 
的 昂 性 的 能 带 结 榴 信 息 . 为 此 我 们 用 紧 束 缚 模型 构造 了 个 所 的 
集团 51, 每 个 原子 有 四 个 原 于 态 ; s 和 ppp. 只 考虑 相 邻 和 次 
近邻 原子 的 原子 态 之 间 的 相互 作用 ,它们 由 经 验 紧 束缚 参数 给 
出 ,表面 原子 的 县 键 由 它 相 对 的 杂 化 键 饱 和 . 我 们 计算 了 包括 6 
层 诛 子 在 内 的 各 种 大 小 集团 的 能 级 和 波 艾 数 . 由 集团 方法 得 到 一 
系列 能 级 . 如 果 集 团 包 括 了 和 个 原子 ,MM PRR. REM 
个 能 级 . 由 于 每 个 能 级 上 可 以 填 正 、 负 自 旋 两 个 电子 ,因此 集团 中 
所 有 的 价 电子 填 满 了 下 画 M/2 个 能 级 ,而 上 面 M/2 个 能 级 是 空 
的 . 在 基 子 化 学 中 将 下 面 十 满 的 M/? TARA HOMO 态 , 上 面 空 
着 的 M72 个 态 称 为 LUMO 态 . 最 高 的 HOMO 态 对 应 于 价 带 项 
as ae LUMO 态 对 应 于 导 带 底 的 态 , 表 5.2 给 出 了 由 集团 
方法 求 得 的 价 带 项 和 有 导 带 底 能 级 位 置 随 集团 大 小 的 变化 ， 


表 5.2 和 集团 上 方法 求 得 的 价 带 项 .和 导 带 底 能 级 位 置 . 茜 带 宽度 
随 集 团 大 小 的 变化 :以 及 与 能 带 计算 结 时 的 比较 (单位 eV) 
ETER GBBBETUEON 基 范 数 个 数 对 fh S IE 禁 带 宽度 
3 17 104 一 1. 63 2. 34 3. 97 
4 41 224 一 1.18 2.21 3. 39 
5 B3 440 —0, 87 2. 05 2. 92 


6 147 Tin — Ü, 67 1. 91 2. 58 
能 天 计算 Ü 1. 41 1.41 
一 uauULLLUUEs81 51 J 


由 表 5. 2 可 见 , 随 着 集团 的 增 大 , 价 带 项 , 导 带 底 能 级 将 逐渐 
熙 近 于 由 能 带 计 算得 到 的 价 带 项. 导 带 底 位 置 , 当 集团 恋 为 无 穷 大 
时 ,两 者 将 相等 . 所 以 在 有 限 集 团 的 情况 ,由 集团 方法 求 得 的 “ 禁 带 
宽度 "总 是 大 于 晶体 的 禁 带 宽度 . 这 也 是 量子 限制 效应 的 … 种 表 
AL. SpE AY RES Fe A. 能 级 , 价 带 项 能 级 是 T. 能 级 . 这 是 由 于 导 
带 底 和 和 价 带 顶 波 函数 分 别 是 由 s 和 原子 波 函 数组 成 的 . 

集团 方法 虽然 不 能 计算 晶体 的 能 带 ,因为 这 时 波 和 撩 万 不 是 一 
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PET RE ET Bl RE SR PERLES IR P aS EE. 为 
此 计算 中 心 原子 的 局 域 态 密度 
nCE) = | ( [m PAE — E). (5. 2. 1) 


其 中 E, ERARI, |n) EAR QE BL, | Oo ER HP 
JRF A OT PR Ue BB A. did rao dcr sx EUR A # T: 两 种 对 称 
性 ,相当 于 s 和 p AU PEPPER a ARHIBI Ay 和 T; 对 称 
TERT. 在 具体 计算 时 ,由 于 集团 能 级 是 一 系列 离散 的 能 级 ,因此 
将 (5. 2. DPA 8 ELTE 7 08 ERE D I8. Lorentz 型 函数 
RE 

Din 
(E 一 E, +i 
测 于 晶体 中 每 一 个 原子 都 是 等 价 的 ,所 以 一 个 原子 的 局 域 态 密 度 
(5. 2.1) 说 该 等 于 晶体 的 态 密 度 , 另 一 方面 ,由 计算 能 带 能 直接 求 
得 晶体 的 访 密 上 度 . 将 丙 者 进行 比较 ,结果 发 现 符 合 是 相当 好 的 
图 5. 2 HH XE 90H78 TK Pandey 等 的 经 验 参 数 [ 计 算 的 Si 能 带 . 
图 5.3 是 由 (5. 2. 1) 式 求 得 的 T 态 的 局 域 态 密度 . 在 能 量 EO 区 
域 是 价 带 态 密度 , E>lLieV RARE SHARE. 它 的 形状 以 及 

各 个 峰 的 能 量 位 置 都 与 由 能 带 

上 叶 算 方 法 计算 的 结果 相符 二 . 

5 Es JE 58 EFL ERI ERTER IR 

体 的 能 带 , 但 只 要 集团 取得 足 

He c ae BE SK 13 ih D S BE H IU 
BU ESHHBH. 

Dow 等 人 中 用 推广 的 
Huckel 集团 模型 计算 了 GaAs 
Al GaP 中 等 电子 杂质 NN 的 能 

L T XU.K r 级 .Huckel 方法 取 真 实 的 原子 
* 轨道 向 作为 基 函 数 , 而 令 原 于 
Bis.» RO RSE RTT Soy Si Be BNE HY uds Be Reo OW 
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Q(E 一 E,) A (5.2, 2) 


AE Ht "eV 


TEREE RE Be fi 


BE it /eV 
Fl. 3147 +} S SRA TS 局 域 态 密度 


GI Hd = 一 SK + I, (5. 2.3) 


其 中 

a == 8, (4, (5. 2. 4) 
是 原子 轨道 的 重合 积分 ,7. 是 原子 a MR KE TRAE 
数 , 当 a 一 4 时 通常 取 为 1,a 关 5 时 取 为 一 个 可 调 常 数 . 他 们 计算 了 
35 个 原子 组 成 的 集团 , 首先 调节 系数 天 ,使 得 集团 的 “能 陈 * 等 于 
SE hr f) Be Bit. 结果 得 到 在 GaAs 和 GaP BLN 将 在 能 眶 中 产生 一 
个 Ai 和 一 个 Ts PER. 他 们 指认 A. 能 级 是 在 实验 中 观察 到 的 
GaP 的 A 线 和 GaAs.:P; 的 N. BIR. (EL YE DTE ELE b BR 
情 沈 下 ,理论 计算 的 A. 能 级 位 置 比 实验 值 深 得 名 . 在 GaAs 中 ,为 
导 带 底 以 下 1.06 eV ,在 GaP 中 ,为 导 带 以 下 1 48 eV. MERE 
分 别 为 0 和 33 meV. 

恕 果 考 虑 周围 最 近邻 的 Ga 原子 向 里 位 移 , 则 将 太太 降低 结 
合 能 . 对 GaP 和 GaAs, 结 合 能 随 向 里 位 移 的 变化 值 分 别 是 2. 27 
和 1. 16 eV/ 上 .但 是 这 个 变化 对 于 说 明理 论 和 实验 的 差距 佣 是 太 
小 ,例如 疝 里 位 移 596. HLRE fb AES BERN 02-0. 3 eV, 这 是 
Huckel 方法 的 局 域 性 . 他 们 还 发 现 杂 质 态 的 能 量 对 于 中 心愿 子 微 
SCA oe RS. 例如 中 心 原子 s 态 电 离 势 了 改变 士 5 eV, 
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得 到 结合 能 的 变化 只 是 (十 0. 22, — 0. 25)eV 和 (十 0.15, 一 0. 17D 
eV 分 列 对 GaP 和 GaAs. 这 是 所 有 深 能 级 的 特点 .其 物理 原因 就 
是 深 能 级 波 函 数 的 主要 成 分 ,其 实 不 是 杂质 原子 的 波 隔 数 , 而 是 周 
EB] Ga 原子 的 波 函 数 . 因此 受 杂 质 原 子 电 离 势 的 影 啊 很 小 . 

EH BEETLE A EAA, AARAA T Si 和 
GaAs HAZM, S ep B) DEOR Re A AP Si 中 的 
UR e f Be RU, AADARSH 1.2 节 ) 用 平面 波 作 为 基 
函数 ,为 了 用 集团 方法 计算 琛 能 级 ,我 们 采用 硒 原 子 轨 道 作 为 基 函 
数 , 对 每 一 个 原子 , 取 一 个 s HUM 3 个 p 轨道 ,轨道 采用 高 斯 型 


f _ 2a, &/4 


p 1/4 
= ES xexp(- a,r*), 


— 2 
M expC— ar), 


(5. 2. 5) 


其 中 wm 是 变 分 参量 ,前 面 的 系数 是 归 一 化 常数 . 将 原子 轨道 组 
p S a eK 


. . 1 TE . 
dC.) = yr & fr m R, m Ti), (5, 2. 6) 


其 中 ;二 1,2 代表 一 个 元 胞 中 的 2 个 原子 ,m 代表 s 和 p 原子 波 函 
D HARRA. 2. 17}) 式 作为 晶体 势 场 ,计算 能 带 . 首先 计算 卫 
点 (二 0) 的 能 带 能 量 . 由 于 在 丁点 , 布 洛 严 函数 Y MY, 分 别 属于 
让 和 Ts 表示 ,它们 之 闻 没 有 耦 合 , 因 此 可 以 分 别 计算 I 和 DE 
级 的 能 量 . D, 的 能 量 只 是 变 分 参量 a 和 oH EC E) — Eas, 
as) fa] BED = Ey oy. HEED) ED) SOME 
NHR. My eae RARE REM ESS a, 和 a. & 
OREL. ph I IS FB PF AERA TR E (8) BS BOE D us e 
开 方 法 求 得 的 能 带 符合 得 很 好 5 | 

为 了 计算 Si PHRA, RIEM Hamann 等 人 的 方 
法 “计算 保持 归 一 化 的 原子 厢 势 P GO ;其 中 ! JRSCT UE HY fh 
动量 . 因此 原子 膜 势 对 不 同 角 动量 的 态 是 不 同 移 ,也 就 是 非 肩 域 
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的 . 再 从 v^ Cr) FPA d rr P 8 HE re dur as BE Pr Ae EH E URL 
PARK ROG SUR A RT CIR vina r). 为 了 简单 起 网, 作 局 城 
近似 ,也 就 是 假定 核心 离子 的 局 域 尾 势 近似 地 等 于 s = OY 
非 局 域 履 势 ， 

Vien 一 Uis dp. (S. 2. T) 


再 用 局 城 离子 儒 势 vi 计算 各 种 原子 的 s Mp 态 价 电子 的 能 量 , 结 


FR it ke T o BS TE Sha aa ecnE Z3 ng ee 6d WE [Laen dc Ex dar v 


RETE /Ry 


0.2 0.3 04 
半径 各 
图 所 4 P.S.Se.Te.C 原子 在 当中 的 屏蔽 币 扰 过 (曲线 1 一 51 


0 9.1 


0. 2 0.3 0.4 
it fa 
Al,Zn,Mg.Ge 在 Si PARRA CHEER 1— 45 


Ü Ü. LE 
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DORE RR aR AE. ROR E REB AULUS TOS 
LE, + Av, — ES pa = 0, (5. 2. 11) 
其 中 H ma Aus Su T HAT nt Vc Rr VET See AB ESL, M D SB RE JE AI 
ERA). AR ik AT IE E” AE i LT 
第 5 TRUM ZS. 取 83 个 原子 的 集团 ,计算 得 
TS] FP ae EUER T E Si 产生 的 亲 质 能 级 位 置 以 及 与 实验 的 比较 
RTEA 5.3 中, 表 中 , 负 号 的 能 量 是 相对 于 导 带 底 的 , 正 号 的 能 量 
是 相对 于 价 带 项 的 . 波 函 数 分 量 中 的 西 个 系数 分 别 是 中 心 原子 波 
孙 数 和 最 近邻 原子 对 称 波 中 数 的 系数 . 


75.3 忆 中 各 种 杂质 能 级 的 位 置 以 及 与 实验 的 比较 


ZH 。 Nm 能 级 位 置 sce fe HARRIE 
p A) —0. 0267 — 0. 0453 0, 2853, —0. 2427 
P T; —0. 0575 — 6. 0336 6. 3095, —0. 3409 
S Aj —Q. 4448 —ĝ 61, —0.52 1.1641, —1.1451 
S T» —0. 1819 一 心 18 0.5522, —0, 6630 
施主 Se Ay —A. 1054 0. 6004, —0, 5475 
Se T: —(0. 1852 —0, 25, —0.52 0. 5580, —0. 6735 
Te Al 一 心 0508 D. 1186, — 0. 0362 
Te T» —0. 2106 ~ü. 14, —0. 37 Q0. 6007, —0.7299 
AI Tz +0. 0689 +0. 0689 0.3316. 0.68555 
受 主 Mg Te +0, 7854 +0. 85 0.1420, 0.8379 
Zn T: +0. 6589 +0. 55, --0. 62 0.2404, 0.7572 
等 电子 C Ay —0, 0627 0, 6883, —0, 6582 


Hi e up a, Rh RE RES DLE DL od S A 5 3539 — 
致 . 从 中 还 可 以 看 出 以 下 一 些 特点 ， 

(0) 每 个 施主 态 都 有 A A T: 能 级 . 在 有 效 质量 理论 中 ,是 用 
侣 轨道 柯 互 作用 来 解释 A T: 能 级 的 分 裂 . 由 于 硅 的 导 带 极 小 在 
布 里 渊 区 的 4100) 方 向 ,因此 一 共有 6 个 等 价 的 导 带 级 小 .6 个 简 
并 的 有 效 质量 波 函 数 通 过 微 扰 扫 的 相互 作用 使 得 简 并 能 级 分 裂 成 
AT: ME 能 级 ,它们 分 别 为 1 重 .3 重 和 2 重 简 并 . 对 浅 旅 主 能 
级 来 说 ,由 于 杂质 态 波 函数 的 波 矢 局 域 在 导 带 极 小 附近 , 谷 间 相 
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耳 作 用 极 小 ,因此 Ay A T: fie DR AY Sp EO. 而 由 表 5.3 可 
见 , 对 于 深 能 级 , Al 和 T. 能 级 之 间 的 距离 大 ,例如 对 于 末 质 S. 
ECT —E(A,) =306 meV. A FE HT RABE Bw REE EB E Ja 
RE FE Kk 2 Je) NR eet FS a) PG. A SB Zr IBIBIEE S. 
作用 很 强 . 

(2) HRALA, A d de HT. 态 深 ,这 已 经 为 实验 所 证 
实 .但 对 深 能 级 就 不 一 定 ,S 的 A, 态 较 深 ,而 Se 和 Te 的 T, ARE 
PE. 原因 可 以 从 它们 的 屏蔽 微 扰 势 ( 图 5. 4) 看 出 ; 在 r=0 附近 ,Se 
和 Te AY FRR DR TERKX TAE ,结果 使 Al 能 级 升 高 . | 

(3) EX ID beg EIIOMSEE LIS GI 
‘SS dH AUSCT- AUR HF Roe ELEGIR EB TEST. 

(4) 受 主 能 级 都 是 T, 对 称 性 , Up EAS TESEER EI Oz RC E 
一 价 受 主 态 诬 得 多 . 深 受 主 态 的 波 图 数 都 是 成 键 态 性 质 HARI 
子 波 函数 的 分 量 较 小 ,类 似 于 空位 的 波 函 数 . 

种 用 集团 模型 方法 还 计算 在 流体 静 于 力 下 ,Si PRR AER iE 
AS ACE Fe 72 330). 与 1. 3.4 节 相 同 ,采用 硬 原 子 了 曙 势 模型 ,这 横 
型 能 够 很 好 地 得 到 能 带 随 压力 变化 的 压力 系数 , 在 压力 不 是 很 大 
的 情况 下 , 吕 体 的 体积 {或 者 唱 格 常数 ) 随 压强 作 线 性 变化 . 在 加 压 
状态 下 , 遇 格 常数 变化 , 寿 势 也 变 T 了 ,这 时 需要 通过 与 平面 波 计 算 
的 能 带 压力 系数 相 比 较 , 重 新 调整 入 原 子 波 销 数 的 变 分 参 基 a, 和 
mo: 作 为 压力 状态 下 集团 的 基 畏 数 . 用 这 种 方法 计算 得 到 压强 为 
210° Pa 下 Si 中 党 能 级 以 及 压力 系数 示 于 表 5. 4. 

由 表 5.4 可 见 , 对 施主 态 ,A, 态 有 较 大 的 负 压 力 系数 ,与 实验 
(Aa. T; 态 有 较 小 的 正 压力 系数 , 而 对 受 主 态 (T,), 则 有 较 大 
的 负 压 力 系 数 . 

集团 模型 方法 在 实 空间 中 进行 计算 ,物理 上 比较 直观 . 它 对 杂 
质 , 缺 陷 微 扰 势 ,与 周围 原子 的 相互 作用 大 小 ,以 及 杂质 态 波 力 数 
等 都 能 给 出 一 个 直观 的 说 象 ,便于 分 析 讨 论 , 同时 ,只 要 能 输入 正 
确 的 屏蔽 微 扰 势 ,就 能 求 得 比较 合理 的 杂质 能 级 位 置 . 
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X54 5i 中 末 质 能 级 的 压力 系数 i 单位 


: 10 ? meV/Pa) 


s Hr 类 型 FASEA MARR ”压力 系数 3E da dH 
| P Ai —0.0267  —0. 0031 —1.48 
P Ts — 0. 0578 — (0. 089] 10.06 
5 Ay — 0, 4448 — 0, 3952 2,48 2. 05 
5 Ts — 0.1819 — 0. 1855 +0.18 
W Se Ay — n0. 1054 —0.0793 —].30 — 8.19 
Se T: — 0$. 1852 — 0. 1887 +0.17 — 
Te A — 0. 0505 — 0, 0248 —]. 36 — J. 20 
Te Ts 一 0. 2100 — D. 2154 +0. 27 
Al T: +0, 0689 +0. 0315 —]. 86 
TE Mg Tz T6. 7854 +0, 7609 -.1.22 
Zn T» +0, 8471 +G. 6273 —1. 58 


5.3 格林 函数 方法 


研究 座 能 级 的 另 一 种 方法 是 在 大 空间 中 计算 , 通常 称 为 格林 
函数 方法 . 从 理论 角度 来 看 格林 函数 方法 是 一 种 严格 的 计算 深 打 
质 能 级 的 方法 , 特别 是 自治 格林 函数 方法 给 出 的 深 能 级 位 置 是 最 
uf fei dg. 
AS A aS USE EE PY 
(H, 十 AVP — Ed, (5. 3. D) 
其 中 H, 是 晶体 的 哈密 顿 量 ,AV 是 杂质 引起 的 微 扰 势 , 形式 上 将 
算 符 当 作 一 个 数 , 则 方程 (5. DTA 
b= GAVE, (5. 3. 2) 
Hm 


(5. 5. 32 


TR 75 dà HE ATL RK BRE LOEO PRA RE ALB 两 类 ,其 中 是 

AV 能 作用 到 的 函数 子 空间 ,B 是 AV. 不 能 作用 到 的 其 他 所 有 函数 

的 子 空间 . 由 于 深 能 级 杂质 微 扰 势 是 一 个 短程 势 , 它 只 作用 到 厅 质 
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EE zr BY fB DE Ss RI BRE EA, 4 SD eR CIR TR] TB 
是 无 穿 大 的 ,包括 了 晶体 中 除了 ALAR. XE ACRI BH 
函数 表象 中 , 则 有 


AV. 0 
AV = ， (5, 3, 4) 
| 0 ol 
Gu G 
Gy = a 45 4 (5, 3. 5) 
GBA C pn 


其 中 Gy SaaS tl, RI — 1-58 BE CRE Sh HR ERE G 对 函数 子 
空间 A Fh E es S) Fe A 48. Bj. HE fb [Ee HL ARE RE. XL. 
将 (5. 3.4) 和 (5,3,5) 式 代入 (5. 3. 2) 式 ,得 到 


I — GANVaa Ol ( d 
a avg = [eve TR 
Bll s 
(I — Gas AV gata = 0, (5. 3. 6) 
Va = GnadV aaa. | (5. 3. 7) 
能 量 本 征 值 由 方程 (5. 3. 6) 的 系数 行列 式 为 0 得 到 
det |È — Ga,AVa,| = 0. (5. 3. 8) 


求 得 能 量 本 征 值 后 ,再 利用 (5. 3. 6081 C5. 3. DR, B n TR AB E ER ET 
ya FI dis. 
iX BE OL AT VE — RE KE (gh |) — 1. 和 用 (5. 3. 2) 式 ,有 


(GI AVGAV |y = 1. (5. 3. 9) 
由 于 
2:_ i 0 
Gy 一 (E 一 H,)' mm ar? (5. 3. 19? 
因此 得 到 
AG 
— (pal AV aa "ak DV a4 2 = 1. (5. 3. 11) 


作为 滤 函 数 归 一 化 的 附加 条 件 . 
可 以 证 明 " 中 ,由 杂质 态 引 起 的 鼎 体 访 窗 度 的 变化 为 
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ON (E) = 一 L EYE), 


F(E) =— arctan 


ATH (5. 3. 12) 
ReD(CE);' 


DCE) = det|i — CAAV aale 
其 中 YC(E) 称 为 相 移 . 由 于 4 是 一 个 小 的 函数 空间 ,因此 方程 
(5. 3.8) 和 {5. 3. 12) 的 计算 都 是 在 一 个 小 的 函数 范围 内 进行 ,也 残 
是 行列 式 方程 的 维 数 不 会 很 大 , 但 是 另 一 方面 ,Ga 的 计算 需要 对 
包括 导 带 , 价 带 在 内 的 10 个 带 , 布 里 渊 区 中 所 有 大 点 求 和 ,同时 
Ga 又 是 能 量 五 的 函数 ,需要 在 有 关 能 量 的 范围 内 逐 点 计算 Cu. 
因此 这 部 分 的 计算 工作 量 也 是 不 小 的 ， 
格林 函数 Ge 对 原子 波 函 数 a 和 8 的 矩阵 元 为 


$a nk? (nk | B) 
GC) = lim $) ¥ me, (5. 3. 13) 


其 中 五 :是 第 mm MEA AEA k E) Tp 3 eh SAT RE ER. |nk} 是 相应 的 
THERE ER C. (5. 3. 1 eG. 3. 3) 式 ,再 利 
用 能 带 态 的 完备 性 nk) nk| 一 1 得 到 的 ， 利用 公式 
] 
hin Li 
则 (5. 3. 13) 式 可 写 为 


E (a [nk) (nk |B) 
GalE) —P| 24 E — E. 十 z] 


一 pÍ l — ixd(x), (5. 3. 14) 


— in (a|nk) (nk |D8CE 一 EL. 
nk 


(5. 3. 152 
PR ERAS. 如 果 = B. FUP SS OR ERG Gu EY E 
BB ESE C ORI o 态 上 的 局 域 态 密度 . 24 oz AY ERAR 
AglE) = »ia|nk)nk|D3(E — EQ). (5.3.16) 
则 可 以 证 明 i 
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Tm CE) 
| 


Tre. GE) 
| 
thea 


Repti) 


Reh LE) 
= 


A 


) 


GaCE) = P| ze iai" — inASQD. (5.3.17) 


Pr AE SER TE SEHR iei] SEE Ae LF ARE E BIS L3 
Si ti d en BAY HE AS. BE E (5. 3. 17) 式 通过 对 AGO TERE 
分 , 求 得 格林 函数 的 实 部 . | 

图 5.6 3X d FH RRA RRA SERES Si HM 
数 实 部 和 虚 部 在 中 心 原 子 s Alp 态 上 的 矩阵 元 作为 能 其 五 RU ER 


lš —]0 —L 0 3 
BE eV 


图 5.5 Sif Ga EDA Gu GO 


118 


R A SRI BE AB 


gO, gi E np DL eA RA f 
数 正 是 s Al p 态 的 局 域 态 密度 . 
HF SRST 2488) I6] SHE e 
集 的 ( 见 图 5. 2, 图 5.3), 因 此 它 
的 导 带 态 密度 是 非常 高 的 . 假定 
微 扰 势 只 集中 在 杂质 原子 或 缺陷 
ECE hz 3:80 , WA FI Zr P2 (5. 3. 8) 
就 可 以 求 得 

Gi (GE). — (5.8.18) 
在 能 障 中 局 域 态 密度 为 零 , 也 就 
是 格林 函数 的 虚 部 为 零 , 因 此 方 
程 (5. 3. 18) 是 一 个 实数 方程 , 它 
确定 了 在 能 陈 中 的 杂质 或 缺陷 能 
级 的 位 置 . 对 于 与 的 空位 ,相当 
TARH AV 为 无 穷 大 ,得 格林 
阔 数 矩阵 元 实 部 的 零点 对 应 于 空 
位 能 级 的 位 置 , 如 图 5.6 上 的 第 
头 所 示 , 由 此 得 到 Si 空位 在 能 阶 
中 有 一 个 下; 能 级 (p 对 称 性 ) ,位 
于 价 带 顶 以 上 0. 27 eV. Tf A, 能 
级 (s 对 称 性 } 则 不 在 能 隙 中 , 它 位 
于 价 带 顶 以 下 0.8ew. 在 价 带 或 


导 带 中 的 杂质 .缺陷 态 称 为 共振 态 , 它 的 能 基 不 能 由 方程 65. 3. 18) 
或 (5. 3.8) 确 定 ,而 需要 求 唱 体 态 密 度 的 变化 ONCE) CCS. 3. 12) 
式 ). 在 8N GO M EX) Bed& E 87 en Pri ex P o8 S] eg VE] 
对 应 十 杂质 .缺陷 的 共振 态 . 由 (5, 3.18}) 式 还 可 以 看 出 ,由 于 微 拢 
th AV 在 分 母 上 , 当 它 变化 很 大 时 ,例如 由 十 1 eV 变化 至 十 co，,1/ 
AV 改变 不 大 .因此 它 对 能 级 位置 的 影响 不 大 ,这 是 次 能 级 的 一 个 
特点 . 

Bernholc 等 1 和 Baraff UTA 1978 EHIE i E] Rk 
数 方法 同时 计算 了 Si Pare ey Rese fe SEIS AE TA ST OR AE 
级 理论 计算 的 最 高 峰 , 他 们 得 到 的 S1 空位 T; 能 级 分 别 为 价 带 顶 
以 上 0.8g8ev 和 07eV EA & A, RAR HTL FF 1.1 eV, 
图 5. 7 是 Baraff 等 "5 计算 得 到 的 Si 自治 空位 热 ， 

i 4b. Bachelet 5EUs 还 
用 这 同样 方法 计算 GaAs 20 
中 的 Ga I As 空位 的 能 级 . l 
它们 与 由 其 他 理论 方法 求 
得 的 Ga 和 As 空位 能 级 列 > 
TX 5.5 中 . HRA, GS = 
各 种 理论 方法 得 到 的 结果 一 
zt cR. 5B IS 40 
目 治 格林 函数 方法 的 结果 Biss seme GU 
(DO Rr i Rd TRU IJ. 

表 5.5 GaAs 中 的 Ve 和 Vs 能 级 CÉEBR 0 一 1. 54 cV) 
A: SEE. B. 经验 紧 东 缚 方法 ， 
C; BH Xa 方法， D. 自治 格林 函数 方法 中 


w Cc 


p 


GaP 中 的 N iP Rie TPR Pe, AN 和 P 都 
是 5 价 的 ,共有 5 个 价 电 子 .因为 所 有 的 价 电 子 正好 填 满 7 了 价 带 ， 
所 以 杂质 势 不 包 合 长 程 库仑 势 尾 巴 ,而 只 基 由 两 个 原子 不 周强 起 
T) ALTE SIE. 这 样 一 种 短程 的 微 拓 势 特别 适合 于 用 格林 滞 数 方法 
研究 , 见 (5. 3.4) 式 ,其 中 4 是 一 个 小 的 函数 空间 ,正如 5.1 节 中 
所 介绍 的 ,GaP 和 GaP.Asi-: 中 的 N RRR eS TAKE 
二 0 的 分 晤 ,使 得 原来 不 发 光 的 GaP 和 GaP-Asi_ :材料 变 成 能 发 
光 的 ,因而 在 技术 上 有 很 大 的 应 用 . Jaros $U A K ARREARS 
法 计算 了 GaPLAs, (0 过 z+ 之 1) 合 金 中 杂质 能 级 ,如 图 5.8 BC+) 
所 示 . : 


d. 5 


0.6 


0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 of 0.9 Jo 
GaAs T  * GaP 

图 5,.8 GaPsAsl-z 中 杂质 能 级 随 组 分 z 的 变性 
(十 ?是 理论 结果 ,( 。) 是 实验 结果 


由 图 可 见 , 当 也 组 分 x>0,.45 时 ,最 低能 级 是 X, 的 能 级 , 因 


而 是 间接 能 际 半导体 ,一 般 情 况 下 是 不 能 发 光 的 .图 5.9 是 N 在 
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GaP PY B à 2e p E de RN 原子 比 P 原子 小 , 它 的 原子 热 
比较 次 ,范围 比较 小 . E E p LR ERSTE r1 A 姓 是 吸引 势 ， 
rl) A 椒 是 排斥 势 , 当 vy 比较 大 时 趋 于 零 , 因 而 有 是 短程 势 ， 


1 2 EHA 


HE /au 


5.9 GaP FN BB ee 
lau=2ky 


这 一 节 的 计算 结果 虽然 是 比较 精确 的 ,但 是 这 种 计算 只 是 对 
理想 唱 格 笃 位 进行 的 ,没有 考虑 晶 格 的 畸变 . 实验 表明 ,由 杂质 大 
上 不 同 数目 电子 的 填充 ,将 引起 缺陷 周围 晶 格 的 畸变 ,同时 还 将 降 
低 相 对 于 扇 陷 中 心 的 点 群 对 称 性 ,使 得 简 并 的 铅 陷 能 级 发 生 分 烈 
和 位 移 . 这 种 效应 称 为 Jahn-Teller 效应, 所 以 为 了 与 实验 结果 比 
Be ,必须 考虑 Jahn-Teller 效应 . 


5.4 Jahn-Teller hy"? 


Hellmann-Feymann 原理 假定 ,对 于 一 个 电子 和 核 组 成 的 系 
统 , 可 以 将 它 的 总 势能 写成 电子 和 核 坐 标的 显 函 数 ,Fr,@) ,并 且 
Vr ,到 ?对 革 一 个 核 堂 标的 微分 3V /BQ TE 4E. Hellmann-Feymann 
原理 为 , TEAR ERR ERI. HEART 
F, — — GIoV/8Q,|2, (5. 4. 1) 
其 中 拉 ) 二 g(r,Q) 是 电子 态 ,r 和 分别 是 电子 和 核 的 坐标 . 如 果 
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F, 对 于 一 定 的 核 位 形 (configuration) RE FE, Wl sx fz E y or 
稳定 的 , CRA EME, EE OF, 等 于 零 . Jahn-Teller REA: WE 
ICH ERY CQ, = 0) | 说 是 一 个 简 并 态 , 则 对 于 某 些 非 全 对 称 坐 标 
Qo FGA DATATE. 

Jahn-Teller 原理 可 以 用 基本 群 论 加 以 证 明 . 令 Qi( 因 而 3V / 
3Qi) 按 照 不 可 约 表 示 天 的 某 一 个 分 量变 换 , |i7) 按 照 表 示 醋 的 分 
HEH. URI. DRS FS NBR ERS 
CX XT 中 必须 包含 全 同 表 示 ,也 就 是 必须 包含 在 平方 乘 
PALI’ JR. mE PSE FFA. LH ae, Eg 
是 畸变 是 对 称 畴 变 , 它 不 降低 系统 的 对 称 性 . 

如 果 厂 是 简 并 的 , 则 将 会 有 一 个 或 几 个 非 对称 ( 非 POI SE 
TE LT JAR. SE SD BR Ze zi E] Be AE , [8] An D £6 Bà AE SERE DR A BEI) 
对 称 性 ,使 简 并 的 电子 能 级 分 裂 . 

当 箭 并 电子 能 级 上 有 电子 占据 时 ,电子 和 核 系 统 的 总 势能 可 
以 在 Q,—0 KUSEBCR ES Q 作 泰勒 展开 , 则 电子 的 哈密 顿 量 


H. = Hi + 3l -]Q 4 s ^5 BAD 


其 中 H, 是 电子 在 初始 状态 , 即 QQ. = 0 时 的 哈密 顿 量 . 假设 H.E 
一 个 g 恒 简 并 的 本 征 能 其 E,, 它 的 波 函 数 按照 表示 械 的 分 量变 
换 , 则 由 一 级 币 扰 理论 ,哈密 顿 量 (5. 4. REE Qu 的 一 级 为 

H = Bedi; + D> hy (BQ (5,4. 3) 
其 中 

Aik) = G|9V/oQ,| p. (5. 4. 4) 
如 果 OV /OQ, 按照 非 对 称 表示 变换 , 则 由 (5. 4. 3) 式 得 到 ,电子 g 
重 简 并 的 能 级 将 发 生 分 裂 , 其 “重心 " 仍 保持 不 变 . 
电子 和 核 总 系统 的 一 组 了 哈密 顿 量 


^" — E; €x E + pei?) 8, + h; 290, | 


(5.4.5) 
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上 式 中 由 于 Q BRETA AE DICE Q 处 ， 
FER EH. En E BER EC EUR EAE CQ, 二 0) 时 的 能 基 低 ,系统 
A "E AP aS CBS BC eS rt Q 处 达到 平衡 . 因而 证 明了 
Jahn-Teller 原理 . 

在 70 年 代 有 许多 理论 和 实验 研究 了 Jahn-Teller 效应 . 直至 
1979 年 Baraff 等 人 的 理论 工作 5 和 1980 年 Watkin 等 人 的 实验 
工作 [的 才 对 秆 中 空位 的 Jahn-Teller 效应 有 一 个 比较 清楚 的 了 
解 .这 里 先 介 绍 实验 结果 :2 | 

ECP iS zx fr RE ZR A pz GERE ERE 4 个 悬 键 态 形成 的 .根据 5.3 
节 中 的 理论 计算 ,这 4 DRESAT- -4 A 态 , 位 于 价 带 顶 以 
下 1.1eV 处 ,和 一 个 Ts 态 , 位 于 价 带 顶 以 上 0.7eV db". 在 正 
常 请 况 , 晤 刍 态 上 的 4 个 电子 ,有 2 个 填 在 A, 能 级 上 ,有 2 个 填 在 
T; 能 级 ,这 个 态 称 为 VW? 大 .如 果 少 一 个 价 电 子 ; 则 为 V1+ 态 ,多 -- 
个 价 电 子 , 则 为 V^ AS. 因此 由 填充 电子 数目 的 不 同 ,可 以 得 到 不 
AN APB AR VOU VV. Vtt, 实验 测 得 的 是 电子 在 不 同 的 
AH AL AS TA) BRE AY BE EE am E] 5. 1000 RE, 其 中 一 /0 表示 电 
于 由 ERTE V ERRE. Bb) Bi ee PK BE S| 


5.10 3i 中 空位 恋 Jahn Teller 效应 引起 T; REAR eee 
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起 的 能 级 分 裂 , 取 相关 能 U0. 3 eV. 

由 图 可 见 ,为 了 解释 实验 结果 , 光 考 虚 电 子 的 相关 能 是 不 够 
i5 LAS E SERERE SIE Jahn-Teller 效应 . 慎 得 注意 的 是 在 
FAS. 10 中 , 单 重 的 施主 能 级 (0/ 二) 位 于 玉 , 十 9.05 eV Ab, EEF I 
于 五 ,十 0. 13 eV 的 双重 施主 能 级 (十 /十 十 ). xc Er ER (EAS —U 的 次 
序 是 Jahn-Teller 效应 的 结果 . 这 一 结果 首先 由 Baraff 等 "9 在 理 
论 上 预言 了 . 

Barail 等 考虑 了 3 fp VV VI BT BJ 
实验 所] 得 出 它们 是 和 四 和 角 晶 格 畸 变相 联系 . Df ATE A A 
原子 的 位 移 为 Q ÆT 能 级 上 的 电子 占据 数 为 NT(2,1, 或 者 OD. 
定义 为 将 一 个 电子 转移 至 电子 库 所 需 的 能 量 ( 化 学 势 }, EQ) 
为 将 一 个 电子 从 价 带 项 转移 至 T. 能 级 的 能 量 ,T; SERRE 
的 , 晶 格 畸变 是 Q Es(Q@) 为 将 第 二 个 电子 从 价 带 顶 转移 至 T. 能 
级 的 能 量 , 总 系统 的 能 量 零 点 取 在 @ 一 0, N+ 一 0 的 参考 态 能 量 . 因 
为 参考 态 是 对 称 的 ,只 有 Q 的 平方 项 ,系统 能 其 中 心 的 线性 项 仅 
由 E, 和 E, 贡献 . 因此 三 个 态 的 能 量 分 别 为 


Vit, Nr=0, EQ) = Fz, 
Vt, Nr =l, EQ) = FEQ + (Q) — p, 


V Ny = 2, EQ) = FE + (QD) + Q) — 2p. 


(5.4.6) 
其 中 如 是 核 坐 标的 能 量 系数 ,se OS Q RREA, (Qo 
€, (Q)) FA IB T THX BB U, 
& (Q) = a — VQ, 
| E (QD) 一 e(QD 十 U. 
将 (5. 4. PERAG. 4. 6) 式 ,得 到 
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(5. 4. 7) 


m 
© 
I 


y? 
te AT gg 


2V* 


r yi? | 
EQ) = se E] 十 2& + U — 2go PE 


(5. 4. 8) 

由 上 式 可 见 ,E。(@), ELO. E. QHRR LSE P 0, V /g 和 

2V /g FOSSA p AR. AHH 0. 045 和 0. 30 eV Ens 

E,,E, 与 @ 的 关系 如 图 5. 11 (Ab) Bp. 由 图 可 知 , 对 不 同 的 
pes Be RE EY ASE A A. 

Fr C5. 4. 8) 臣 可 求 得 最 低能 量 值 ( 平 衡 能 量 ) 与 化 学 势 & 的 关 


系 
Ep) = Q, 
[Eo -nbn (5.4.9) 
E (O = 2E (A) — 9, 
其 中 
V* 
Ep = zo> 9 = 2E; — U, (5. 4. 10) 


I 2220, Eo, £1, E; 53 p KRM 5. 11 GO ras. B8 ER Bf WL RE 
意 的 p RETE ESQ ORF EGO. ECHO RR REB S. 条 件 
22-0 表示 Ep U/2.3GB ERA Anderson f U RARR. 
利用 目 沦 格林 函数 计算 和 Keating 的 力 常数 横 型 , Baratf 等 

得 到 

e= 0. 42 3-0. 1 eV, 

U= (0.25 + 0. 05)eV, 

V— 2.25eV/À , 

g= 14.8eV/À*, 
由 此 得 到 Ey —0.17 eV, FFA VIA V? 态 的 平衡 畸变 分 别 为 
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Q=0.15 4 HI Q-—0. 30 起 ,不同 电 荷 态 之 间 的 激活 能 可 以 由 
图 5.11(a) 或 由) 中 各 曲线 交点 与 最 低 点 能 其 差 估 计 . 根据 这 些 数 
据 , 得 出 (07 十 } 和 《十 /十 十 ) 的 激活 能 大 臻 相等 , 约 为 0.16 eV :而 
实验 结 扫 分 别 为 0.05 $0 0.13 eV UH CBE] 5.10(Cc))， 


dt EE eV 


FH eV 


图 5.1] SIPS awa VV tA RES CO MERU! 
(aJ wo—O0.045 eV, (b) p—0,. 30 eV, 
(co FRE Sib A p 的 关系 


由 本 节 的 讨论 可 知 ,由 于 Jahn-Teller 28 E Ey; 0/2 
时 ,系统 变 成 负 U 体系 ,也 就 是 两 个 电子 占据 态 V 的 能 量 将 低 于 
一 个 电子 占据 态 V* 的 能 基 . 
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5.5 过 渡 金 局 杂质 态 


过 湾 人 金属 离子 外 层 除 了 4s 4p 电子 以 外 ,还 有 ad 电子 . 3d 
电子 相对 了 于 4s 和 4p 电子 轨道 来 说 ,是 比较 局 域 的 , 它 的 轨道 能 革 
随 着 离子 的 衔 电 数 Z 增加 而 降低 ,从 Cr CZ = 240 0] 3d 能 级 高 于 
4s 能 级 0. 9 eV ,到 MnCZ — 25), PETERET Pe CZ — 262 95 3d 能 级 
低 于 4s 能 级 2 eV ,一 直到 Co(Z= 27) 1K 3. 3 eV; ZnCZ — 305, [E 
4. 8 eV. 随 着 d 能 级 的 变化 , 它 与 周围 本 底 原 子 的 轨道 成 键 状况 有 
很 大 的 不 同 . 同时 ,过 沪 金 属 杂 质 原子 在 半导体 有 替代 和 间隙 两 种 
(Re. 这些 因 素 都 决定 耻 半 导体 中 过 访 金 属 杂 质 态 有 一 系列 
特殊 的 性 质 ， 

首先 考虑 蔡 代 位 置 的 情况 ,过渡 杂质 原子 的 d 轨道 在 四 面料 
体 ( 荆 ) 的 对 称 操 作 下 ,分解 为 ,和正 表示 的 其 函数 ,主唱 格 场 作 
用 下 ,这 两 个 能 级 的 能 量 会 发 生 分 裂 . 而 最 近邻 4 个 原子 的 相对 于 
杂质 原子 的 4 个 杂 化 键 ( 基 键 ) 分 解 为 T: 和 A RARE 
们 形成 了 空位 能 级 ,T; 能 级 在 禁 带 中 ,Ai; 能 级 在 价 带 里 . 作为 零 
级 近似 ,可 以 东 为 过 第 杂质 原子 的 刁 能 级 是 相对 扳 立 的 ,不 受 周 
围 原子 的 影响 . Wü T; 能 级 将 与 空位 的 T, 能 级 相互 作用 . 随 着 过 流 
杂质 Z 的 增加 ,d 康子 的 T. 能 级 逐渐 下 降 , 当 它 与 空位 能 级 相交 
时 ,会 发 生 强 的 相互 作用 ,形成 能 级 的 反 交 叉 ,如 图 5. 12 Bros. 图 
中 两 条 虚 衣 线 分 别 忆 表 没有 相互 作用 时 ,杂质 的 T; 能 级 和 空位 的 
T: 能 级 . 实 线 是 相互 作用 以 后 形成 的 能 级 . 由 图 可 见 , 随 着 Z 的 增 
六, 焉 能 际 中 将 产生 一 个 杂质 能 级 ,而 另 一 个 能 级 逐渐 深入 价 带 
内 . 由 波 肾 数 分 析 可 知 , 禁 带 中 的 能 级 主要 是 由 周转 4 ETHE 
键 态 组 成 ,类 似 于 空位 的 滤 函 数 , 而 只 有 深入 在 价 带 内 的 杂质 态 才 
是 真正 由 d 电子 态 组 成 . 图 5. 13 是 用 自治 格林 浮 数 方法 计算 得 到 
的 Si 中 各 种 过 渡 杂 质 态 的 位 置 心 , 其 中 过 小 元 素 自 右 至 左 按照 z 
增加 方向 排列 ,与 图 5. 12 是 一 致 的 . 由 图 可 见 ,其 中 有 两 组 工 ; 能 
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级 ,其 变化 趋势 与 图 5.12 是 完全 一 致 的 ， 
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图 5. 12 PARMAR T: 能 级 与 半 导 和 性 空位 能 级 的 相互 作用 


Hemstreet"?* H H j& Xa 散射 波 方法 取 TSuH, CT TREE 
杂质 不 子 ) 集 团 进 行 了 计算 ,得 到 了 类 似 的 辣 果 . 她 分 析 了 禁 带 中 
T; 能 级 的 d 电子 态 占 更 比例 ,Ni; 9%, Cu, 496, Zn; 0% ,可见 随 
着 Z 增 大 ,能 级 趋 于 空位 能 级 . 在 图 5. 13 中 还 可 以 看 到 一 组 忆 能 


Si Vac Zn Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti 


SEB AER 


图 引 .13 Si RR RE RE BEER (ORE 
128 


级 , 它 随 着 Z 的 增 太 而 逐渐 下 降 , 但 并 不 与 TT, 能 级 同步 . ie HH d 
格 场 引起 的 分 裂 对 不 同 杂 质 原子 是 不 同 的 . 

间 降 位 置 的 情形 . 间隙 原子 恢 围 也 有 4 个 最 近邻 原子 ,6 个 次 
近邻 原子 和 12 个 最 接近 的 键 , 最 接近 的 键 分 别 标 为 : (022. 13), 
O4). CD, (23), (24), (31), (32), (84), (41), {42), (43), 
其 中 (12} 键 表示 位 于 原子 1 指向 原子 2 的 键 , 余 此 类 推 , 如 
图 5. 14 rom. 

其 中 每 个 键 ( 图 5. 14 中 两 个 原 
子 间 的 连 线 } 由 相对 两 个 原子 的 杂 
化 键 组 成 ,它们 分 别 组 成 了 成 键 态 
和 和 上 反刍 态 , 能 量 分 别 位 于 价 带 顶 和 
导 带 底 附 近 . [al FF da AB Rt FT] BR 
原子 (图 5. 14 中 的 0 原子 ) 世 具有 
四 面体 对 称 性 (zs 群 ), 因 而 过 滤 杂 图 5.14 间隙 原子 (0 和 和 4 个 
质 的 d BT OE T.H ES, Bn em), 

而 周围 12 个 成 键 态 和 反 键 态 分 解 6 个 次 近邻 原子 5， 表示 》， 

为 ; 上 :十 2T; 十 瑟 十 工 , 表示 ,. 计算 表 以 及 二 个 键 (原子 间 连 线 ) 

明 , 在 间 除 原子 的 情形 ,d 电子 态 在 晶体 场 下 引起 的 T. 和 下 能 级 
PAR) HAE RRA T: 态 , 所 以 以 下 只 考虑 T, MES 
HER Bi BEAR IR Z 的 变化 ， 

类 似 于 替代 原子 的 情形 , 当 d 态 能 基 随 着 Z ATT ER, 
开 将 与 重 体 的 反 键 态 ( 导 带 态 ) 能 级 相交 ,形成 能 级 的 反 交 义 ,如 图 
5,15 所 示 . 由 图 可 见 , 由 于 能 级 的 反 交 叉 ,使 得 d 能 级 随 Z 变化 的 
冬 率 姿 缓 ,因而 有 更 多 的 杂质 能 级 位 于 禁 带 内 , 这 些 杂质 能 级 具有 
反 键 态 的 性 质 . 

图 5. 16GO HL BEI Xa 散射 波 方法 , 取 TSiloHye 集 团 计算 得 
到 的 Si 中 间隙 过 洲 杂 质 的 能 级 31. 由 图 可 见 , 它 随 2 的 变化 鸠 势 
与 图 5.15 的 东 意 图 是 一 致 的 .EE 能 级 和 T, 能 级 的 变化 趋势 一 致 ， 
它们 之 间 分 裂 能 其 较 小 .图 5.16(b) 是 中 心 原子 的 波 函 数 分 量 随 
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图 5.15 fe) Bat Be MI E BEER I SEHR Ie Vs .成 键 态 能 级 的 相互 作用 


fa) 


AEH ‘eV 


tb) 


5.16 Ca) Si "HP BT Boot E e FR. HERR ie BS 
Cb) Fs IET uk en DF Ed 


不 同 原子 的 变化 . E Z 减 小 (由 Ni 至 V), 最 低能 级 dE.dT, 由 
0. 8 降 至 0. 3, 能 级 由 价 带 底 逐 半 向 价 带 质 移 动 . 而 禁 带 中 的 2E 和 


ST. 能 级 由 0. 1 增加 到 0. 4, 能 级 由 价 带 顶 移 向 导 带 底 , 中 心 原子 
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ie p AC EC P] sc B T E A A A HL TE FH E SR 95 . Ec s Dd i, HILARI 
也 作用 和 绥 , 比 例 低 则 反之 ,这 与 图 5. 15 也 是 一 致 的 . 
EPR AR ROO NTRS 6 ,为 了 与 图 
5.12--5.16 一 致 ,它们 基 按 照 原 子 序数 之 减 小 的 次 序 排 列 的 . 由 
4€ 5. 6 nJ DR. 3X e E RE OC. Ze CER n] 4p EX — 3B KH: Zn， 
Cua Ni Co 产生 多 重 的 受 主 能 级 ,第 二 组 : Fe ,Mn,Cr 产 牛 单 重 的 
施主 能 级 ,第 三 组 ; VT 没有 能 级 . 实验 证 明 , 第 一 组 过 渡 杂 质 原 
子 是 在 替代 位 置 , 由 图 5.13 可 见 , 它 们 在 能 陈 中 产生 T: BEER ,其 
性 质 类 似 填空 位 能 级 ,因而 是 受 主 (A) .由 5.4 节 的 讨论 知道 ,由 
T Jahn-Teller 效应 ,不 同 电 子 填充 将 形成 多 重 态 . SS at 
RRP REAR AAS 16 可 见 , 它 们 在 禁 带 中 能 级 是 反 键 
态 ,因而 是 施主 CD)., 而 第 三 组 原子 V ,Ti 的 能 级 已 经 进入 导 带 ,所 
以 在 禁 带 中 没有 能 级 . 
表 5.6 EFIE SAREREA 
(单位 ; eV ,以 协 带 项 为 能 量 原 点 ) 


ansi | dí? | d's? | aas | 


Be 
ey? d?s2 dfg! ds 


2 M 10. 60A 210. 52CA l0. 82 (A210. 62£A210. 40CDO 0. 53€DO 6. 74) 
BESE |. 31£A0[0. 37CA 10. 29° AD10. 520A) 
0. #4(A} D. 35(A) 


Lannoo Fie ii J —P fay FLAY BR RE ap A 8 ,比较 直观 地 
ET PSAP RRA BESR BE UL Fa TEES EHE 
TUS IH: SA. 以 中 性 Cr 原子 (文献 [27] 中 表示 为 Cri+) 在 GaAs 中 
为 例 ,缺陷 分 子 模型 如 图 5.17 所 示 . 缺陷 分 子 模型 实际 上 是 一 个 
最 小 的 集团 模型 ,只 包含 了 中 心 的 杂质 原子 和 4 个 最 近邻 原子 机 
对 于 杂质 原子 的 4 个 悬 键 ,其 他 向 外 指向 的 键 不 包括 在 内 . 中 心 过 
渡 杂 质 原子 的 价 电 子 有 s d d dud depu UE SEXE GO RE 
场 下 将 分 裂 为 T; 和 下 能 级 .周围 4 个 其 键 组 成 了 空位 坊 . 它们 的 
ER ROA T: AA, 态 , 这 样 杂 质 原 子 的 s 态 (A) 将 与 空位 的 A, 

13] 
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Par 
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图 5,17? (a) Mer TER b BREST T SETTE ES, 


态 相互 作用 ,形成 A 和 AY 能 级 ,它们 分 别 深入 于 价 带 和 导 带 内 ， 
如 图 5. 17€b2 Bran. 而 杂质 原子 的 下 x. BT UG Enc SL BSS 
TRECE FH BS CLE E E DERE AE. 杂质 康子 的 ToS 
与 空位 态 的 T. SAAR Ts T; SG, T; SEG (TE 
HA x ded rp bm. 
T, &TH E. lE Hin ES RT ULSS n. 
E, V 
V E, 
其 中 Bae E, Sp Bde oe m TO AS BT, SB. V 是 它们 
之 闻 相 互 作 用 能 量 . 由 (5, 5. 1? 可 以 容易 地 求 T fü TZ 态 的 本 征 
能 量 
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H. = 1 (5. 5. 1) 


ET; T) = Ej + (6 + V79"%, (5. 5. 2) 


-一 -一 


其 中 
E, 一 Eu +E), d= Ld — EJ). (5.5.8) 


相应 的 本 征 哆 数 是 
| [T = aajt’ + B|lto. 


(5. 5. 45 
IT» = Altay — elt), 


a^ = 


bi- Gu ysa) 


P= glt eg 

HP ty At SP BE AY ee LBS T: 态 . ax FEE AR RT 837 d 
态 和 空位 T; 态 上 占据 的 电子 数 为 

的 =n, + 60° + nf’, 

n, = 6/7 + nae’, 
其 中 ne 是 杂质 原子 已 态 上 的 电子 填充 数 ,由 图 5.17 可 见 ,T; $ 
一 般 是 深入 在 价 带 内 ,总 是 填 满 6 个 原子 (3 BURSA 2 XEBI 
旋 简 并 ) ,因此 (5. 5. 6) 式 中 6 的 因子 代表 了 T. SRT t 
Fen ET; 访 的 电子 填充 数 , 可 以 为 零 . 

中 性 Cr 原子 有 6 个 价 电子 ,周围 4 TERR T 1 个 As M 
子 , 页 献 5 个 价 电 子 , 所 以 这 个 集 男 一 直 有 11 个 价 电 子 . 8 
图 15.7(b? 可 网 ,除了 最 低 的 A, 态 填充 2 个 电子 外 ,其 他 态 的 十 
充 情况 可 以 写 为 TE*T; E 能 级 最 多 柯 填 充 4 个 电子 ,所 以 也 可 
以 是 TE*T2“. 以 下 就 假定 是 前 一 种 情况 . 

计 渡 金属 原子 的 d 电子 之 间 有 很 强 的 相关 作用 能 ,电子 填充 
数 不 同 ,能 级 位 置 也 不 同 , 因 此 必须 自治 地 处 理 这 一 问题 . 假定 只 
EHE, 5. 1) 中 的 对 角 项 

Ea = Ea + Una — na). 
E, = En + Uy, — na), 


(5. 5. 5) 


(5.5. 6) 


(5. 5. 1) 
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其 中 Rio Tl rw 是 没有 相互 作用 时 ,孤立 杂质 d 态 和 空位 T: 态 的 电 
子 填充 数 ,Us AU, 分 别 是 它们 的 相关 能 . 将 (5. 5. 6) 和 (5.5.7) 式 
Be FES bo = (Ew — Eo) /2, UW BE) BS ya 


QU, + UG — na) 
引 1 十 Ace + yey | 
T T 
= Op 十 (ng UC Fay 十 39) + TO m tf) mm PIS m ny). 


(5. 5. 83 
方程 (5. 5. SUE DS ZR 3cBR E — ART 8 HAARE, 
其 他 都 是 已 知 参数 . 求 得 3 以 后 ,再 代入 (5. 5. DERE E, E, 
代入 (5. 5. DAR ETOR ECTZO ,以 及 相应 的 波 函 数 . 

FY Ew 一 2.5 eV ,Ew=—0.2eV,V=—0.75eV,0=8 eV, 
U,—0. 2 eV ,nw 二 3. 4 na 由 OCORRE 300r ,计算 得 到 的 
Cr AHESTE GaAs 中 的 能 级 如 图 5.18 PUO, 其 中 Crs+ 是 中 
性 Cr 原子 的 能 级 . 它们 与 Hemstreet 用 自治 散射 疲 计算 方法 计算 
的 能 级 (用 虚线 表示 ) 基 本 一 致 .其 中 还 画 出 了 用 ne 二 3,ns 一 0 计 
算 的 结果 (用 点 线 表示 ), 看 来 更 接近 于 Hemstreet 的 结果 . 由 
图 5.18 可 见 , 随 着 电子 数 增加 ,Cr:+ 和 Cr* 能 级 向 上 移 , 这 是 电子 


— TET: ™ X**«[28] 
-77^ TIE YERDA] 


few /e¥ 


图 5.18 Cr AARRE GaAs 中 的 自 党 能 级 
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tA REEL CI, C5. 5. DAD. 

用 这 个 模型 还 研究 了 过 渡 杂 质 在 Si 中 的 能 级 “i. IEEE a a IR 
于 原子 序数 Z 的 增加 , Es 逐渐 下 降 . 计算 得 到 T, 能 级 随 原子 序 
数 Z 的 变 全 与 其 他 的 理论 计算 结果 ,如 图 5. 13 Se e ae 
明 缺 陷 分 和子 模型 的 适用 范围 还 是 比较 宽 的 , 它 的 缺点 就 是 一 些 参 
数 的 确定 任 章 性 较 大 . 
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第 六 章 “合金 与 非 品 态 半导体 
6.1 半导体 合金 


半导体 除了 由 纯 元 素 或 化 合 物 组 成 的 唱 以 外 ,还 有 两 类 无 序 
系统 . 一 类 是 半导体 合金 ( 义 称 混 表 ), 它 是 由 两 类 不 同 的 半导体 材 
料 组 成 的 仍 有 严格 的 蔬 格 结构 的 材料 . A. SiGe. FE. 
ALGa As 合金 等 . SiGel_; 合 金 中 i 和 Ge DET ET ZR ER EAR x 
和 1 一 xz, 每 个 原子 无 规 地 占据 金 贺 石 结构 的 各 个 格 点 上 , 另 一 类 
是 非 晶 态 半导体 ,特别 是 非 晶 态 健 . 第 一 类 是 组 成 元 序 , 第 二 类 是 
结构 无 序 . 这 两 类 无 序 都 破坏 了 鼎 格 的 平移 不 变性 ,因此 布 洛 赫 原 
Fal AN FB Bi, SF. 不 能 用 能 带 来 描述 这 两 类 材料 ,而 是 用 态 密度 ,也 就 
是 每 单位 能 量 间 隐 内 的 电子 态 数 目 . 

在 70 年 代 半 和 导体 和 金属 中 的 元 序 效 应 得 到 了 广泛 的 研究 ,发 
展 了 许多 有 关 的 理论 ,由 此 得 到 一 些 新 的 概念 和 理论 方法 ,如 带 尾 
态 , 局 域 化 ,迁移 率 边 等 推动 了 物理 学 的 发 展 ,为 此 Anderson 和 
Mott 获得 了 1977 年 的 诺 见 尔 物 理 奖 ， 

这 一 节 先 介绍 半 导 恒 合金 的 有 关 理 论 . 由 于 组 成 半导体 合金 
的 两 种 材料 性 质 比 较 相 近 , 实 验 发 现 它 们 的 一 些 物理 性 质 , 如 光学 
性 质 和 纯 品 体 的 性 质 相 似 , 因 此 首先 想到 的 就 是 用 两 种 材料 的 平 
SERRE eH ER. 例如 : 在 In1-_:GasP 和 GaAs; P. 合金 
中 ,同样 能 观察 到 与 N 原子 杂质 相 联系 的 穴 锐 的 发 光 峰 :是 5 
价 原子 , 它 在 合金 中 替代 了 P 原子 .由 于 它 是 等 电子 杂质 , 它 能 使 
间 际 能 际 的 半导体 发 光 ( 见 5. 1 节 的 讨论 ). 为 了 标记 发 光 峰 的 位 
置 ,人 们 通常 将 这 些 合金 看 作 和 单 晶 一 样 ,也 有 有 能 带 结 构 , 画 出 
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BE Boc Er E BR AF B OE A ,如 图 6 1 Bros. 


BEdE eV 
HEB /eV 


0.5 Ob 67 Ta $9 1.0 
Ir 
ta} 


PY 4.1 (a) Ini. GaP; N; tb) GaAsi- Pe: N REREAD 
AK 36S £x db At c 的 美 系 


图 6. 1 "P X f OR Bi X SE) BW 线 表示 岂 症 
谷 导 带 底 构 成 的 能 阵 . 因 此 当 m0. 7 30 0. 5 Bf. In; Ga; P 和 
GaAs,_.P, 分 别 为 间接 能 辽 半 导体 , Ne Ny 分 别 表示 束缚 在 本 和 
X ar AHF. NN, NN, 表示 由 一 对 N 原子 组 成 的 激 子 .这 些 汶 
于 线 都 是 比较 尖锐 的 . 实验 上 还 能 观察 到 由 发 射 声 子 产后 的 伴 线 ， 
合金 中 组 分 无 序 将 使 激 子 谱 线 加 宽 , 这 种 加 宽 称 为 非 均 久 可 宽 , 以 
区 别 于 洛 子 寿命 引起 的 本 征 宽度 . 实验 发 更, 这 种 非 均 匀 加 宽 是 比 
Bip. 
为 了 计算 这 些 合金 的 “能 带 ”, 假 定 合金 中 的 势 是 周期 变化 , 它 
等 于 组 成 合 鲍 的 两 神 材 料 势 的 线性 平均 .对 ALBI S EA 
Vyer) = Var) + €1 — x)Vatr). (6. 1. 2 
XT ve 4U PR OA HE AA afr {BL C Virtual Crystal Approxination, 简称 
138 


VCA). 如 果 A RBH ot ERT BARS eH n FERE COS A 
PEHE AE RC EXE FQ 
ayo = Faq + (l1 — las (6.1. 2? 
ARES SH VCASX« 6.1. DT, ee E We REA. 
VA £e ui ME noo i. 设 六 材料 是 一 纯化 合 物 , 它 的 经 验 省 势 形 
状 因 子 为 
vAQG) 一 >va; GyexpC— iG * T;), (6.1. 3) 
其 中 j=1,2 代表 组 成 化 侣 物 的 两 种 原子 ,r 是 它们 在 元 胞 中 的 位 
xh. 


va lG) = Q 9; vs cOexpC— iG « r)dr (5. 1. 4) 
A 


是 原子 咱 势 形状 因子 vu OGRE, CABO. AMA 
个 原子 所 占据 的 体积 . 同 埋 也 材料 的 原子 乃 势 情 氏 变换 也 可 以 表 
RA 

v (G) = A, | vs (exp C— iG + rdr, (6.1.5) 


它 归 一 至 BB 材料 每 个 原子 所 占据 的 体积 Qu. 在 虚 唱 和 近似 下 .合金 
A.B WRT RARER RESET 
Qvc. GENARA BERAT A 


"" Ig 
vyg (Or) = * ue un (G) + (1 m r) g tG). (6. l. 63 


ET Ede BESSEREN F on (G) c RS HIR LA FERE G REN 
A. BD G= (2/242 / 3 A 4 S 8 ,和 M11). 对 不 同 的 晶体 ,例如 
A HI B. p T dh f CNN aa I ae In] ER IR G tE A. 所 
以 不 能 直接 地 将 己 知 的 va; (GC) Al og; (COTA TEA C6. 1. 的 式 求 
vvc; COD ,而 需要 先 求 得 在 G= (naw) CV 3 V 4 B ONT) 
处 的 os (GOA vs; GO (B. 由 于 一 般 as san 和 av HBR K, A 
应 的 特定 G AWE ACK APR AGS RR RB EI. 全 
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如 图 1.10 是 Ge, GaAs 和 ZnSe HARROW PAG BOSE PIOE AA A 
子 . 形状 因子 值 一 般 只 在 几 个 特定 的 CHA vt n rn IE x 
示 . 对 称 形状 因子 对 三 种 材料 是 相同 的 ,由 实心 圆 点 表示 . Ge HR 
对 称 形状 因子 为 零 , ZnSe 和 GaAs 的 反对 称 形 状 因子 由 空心 点 圆 
表示 ,偏离 这 些 G 的 形状 因子 可 以 由 拟 合 曲线 (如 图 1. 10) 求 得 . 

图 6. 2 中 的 实 线 是 用 这 种 方法 近似 得 到 的 GaAs. P\ .合金 的 
ARR AMBROS x AE, h PSY, RR x 的 
Ap Ab AEA PEBS mid] PAT SE REF REENA 
一 个 特性 . Bi ib n] D 2E Se dm OR A (HE ESI: E 
XE up ELI FH BERE BTE 3E ELTE O3 BE i RT EA Br HE XE OL F A E A 
方法 计算 . 


Gaf 0.2 Oo. 4 ü. 5 0.8 GaAs 


图 6.2 GaAs Pi A SRE Ra e KE, TAE 
BiB os Ae TEL T 2 SB i x EE 


Bt FE wo Ye Ee su A PE 
(Coherent Potential Approximation, fa] 5j Jy CPA). 合金 的 性 质 可 
以 由 格林 范 数 描述 : 

i40 


1 
—H' 
其 中 H 是 人 台 金 的 哈密 顿 量 SU E SJ PO) RO WERE OAM H ve, W 
虚 晶 的 格林 天 数 为 


Giz) = (6, 1. 7) 
x 


z —H 
AA Hide EDI T A m] BETREUER PEU] RE A BE BOR 48 Wve GO 
已 知 . 

设 Ge 是 某 一 特定 位 形 合 金 的 哈密 顿 量 , 则 合金 的 宕 观 性 质 
RHF G(xz) 对 所 有 可 能 位 形 的 系 综 平均 ， 

(GG? = (Cz — H. (6. 1. 9) 

TH T- Sx dB f E C E aA ARGS A a OE. i 
Hac 五 re 相差 一 个 相干 势 EV ERREEN, ARRP, 


T LY LL 1 Ll os 
Giz} = z— Ha ^ z Ho — Ste) (6. 1. 10) 


TH T 35 FEAR RE BBE OC PE SE OP RE. 1K 
FRECH Æ H A em S| RT, 
H — Ha = Hw +U — Hy — X =U — 5, (6.1.11) 


Gyer) 一 (6. 1. 83 


其 中 
U — Vír) — 2 vvc(r — R), (6. 1. 12) 
f 


H-MBRSGEeD, POM PWH RAB m. 1.7) 式 和 
(6. 1. 100€6. 1i. 11) 式 可 以 得 到 
G= G + GU — DG + GU — DGU — EG 4 ee 


=G +U — DG = G + GTG, (6. 1. 13) 
出 此 定义 散射 矩阵 
T—U — 353+ (U -DGU ~ Ep 
—U — Z+ U — SGOT. (6. 1. 145 


假定 散射 矩阵 T 是 由 各 格 点 上 散射 矩阵 T, 之 和 组 成 的 ， 
T, — U, — X, + QJ, — WGT.. (6. 1. 15) 
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则 要 求 由 各 格 点 散射 平均 为 零 ， 


(一 2 十 人 一 了 1 一 0， (6.1.16) 
利用 (6. 1.14) 式 ,可 以 得 到 
us — X, ue — x, 


TT la x96 5 d — x) 


i_- @_— sao” 
(6. 1. 473 
将 (6. 1. 1000 €6. 1. 160 LE Sr E RI EA SE HE SAG. 

TH T 3 X E — ROSE. BEER Be TEREN AEA 
子 波 画 数 在 一 个 无 序 体 系 中 的 阻尼 ,使 得 每 一 个 态 都 有 --' 定 的 宽 
BE. AS BE 55 tC d KAY 2S 08 HER E. A. Chen 等 站 
用 键 轨道 模型 ATPL EHS D nET GS SEPA ERE. 
dt gn iE EO fp Ji TAA RT ze (5 82 £H 0.8] 88 SRL E 7 3E eR 
数 ,不 包括 反 键 轨道 ,四 此 只 能 得 到 价 带 结构 ,不 能 得 到 导 带 缚 构 ， 
还 进一步 假定 了 每 个 键 是 一 个 独立 的 散射 中 心 ;因此 相干 势 三 是 
一 个 标量 ,最 后 得 到 决定 PE G 的 两 个 标量 方程 

icem odas NE, (Va Vye 2). 


= —1f,, NCE) (6.1. 18) 
Gi-23)-4 jd es 


其 中 NOOAR EB SEA Pit EIB S E BE. (6. 1. 18) 式 右边 
的 因子 1/4 表示 每 个 元 胸 有 4 个 键 轨 道 , 这 里 只 计 入 -- 个 键 轨 道 
的 贡献 . 

图 6.3 是 由 VCA 和 CPA 近似 下 计算 得 到 的 Gan slnnsAs 侣 
金价 带 态 密度 的 比较 后 . 由 图 可 见 ,VCA 态 密 度 有 较 尖 锐 的 峰 ,类 
UF hc URB BE. 而 CPA 态 密 度 在 峰 的 位 四 和 结构 方面 上 与 
VCA 态 密度 相 亿 ,但 蜂 相 对 地 变 平 了 ,这 是 由 相干 势 三 的 虚 部 引 
起 的 . 

HTHS T ERARA 

SCE +10) = 9(E) ~ iY(E). (6.1.19) 
CPA 近似 下 计算 的 能 带 能 量 由 下 列 非 线性 方程 决定 ， 
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Gänn EJ Ins. rA & 


toe T nS um 


Ü 
-—]86 —14 —12 —10 —8 —6 —4 —23 Ü z 
I: /eV¥ 
图 前 3 VCACH EE XH CPA Cz EE 
Gay, Ino, 4. As or AF as BF AE A 比较 


E = E(k) + 9E), (6. 1. 20) 
其 中 EGEE VCA it 66 RE E. Al 6.4 是 由 VCA 和 CPA 
近似 下 计算 得 到 的 Gao sIn sAs 8ESE (61 EE PEUT. h B BT ULL E 25 
Ua Js, de SE Rap Py Fd FP L8] FH HE ip aS. 


能 量 /eY 


D X W L r KX 
k /(Zn/a) 


图 6.4 VCACSEZED AICPA CHESRO TEEC E Gao. sina sas Hrita HE H 
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6.2 非 晶 态 半 导体 


非 最 态 半 导体 是 一 种 共 价 网 络 , 但 是 不 子 不 是 周期 性 排列 . 其 
中 每 一 个 不 子 与 周围 4 SRP ARR BARR. RUT oh 
体 , 通 党 保持 几 个 晶 格 常数 范围 内 的 短程 序 . 但 是 在 更 长 的 距离 
上 , 蕊 是 一 种 无 译 的 结 梅 , 因此 可 以 说 非 晶 态 在 结构 上 是 长 程 无 
FORET. 

非 则 和 态 半 导体 材料 的 制备 方法 比较 简单 ,成 本 低廉 , 大 名 数 材 
料 可 以 制 成 薄膜, 因此 可 和 制 成 大 面积 的 器 件 . 用 非 量 态 硅 已 经 制 成 
大 面积 太阳 能 电池 .用 作 大 面积 显示 屏 的 薄膜 场 效 应 管 、. 传 感 器 和 
接 像 管 等 ,用 非 唱 硫 系 半导体 制造 复印 机 就 ,开关 和 存 贮 器 人 忻 等 ， 

虽然 非 晶 器 件 迅速 发 展 , 各 种 性 能 在 不 断 提 高 和 改进 ,但 还 有 
许多 理论 问题 和 技术 问题 有 待 进 一 步 解 决 . 例如 非 晶 半 导体 (包括 
Si #l GaAs) 太 阳 电 池 的 光电 转换 效率 , 光 诱 导 和 热 诱导 的 不 稳定 
人 性 ,大 的 缺陷 态 密 度 与 也 含量 关系 等 . 这 方面 有 许多 研究 成 果 ,并 
且 已 经 有 不 少 专著 出 版 ,可 参阅 评论 文章 由. 本 节 主 要 介绍 非 章 态 
半导体 电子 态 的 研究 ， 

非 晶 态 半 导 笨 是 一 种 连续 共 价 无 规 网 络 , 1971 4E E IR 3€ 
(Polk “建造 了 含有 440 个 球 的 非 晶 Si 和 Ge 的 连续 共 价 无 规 网 
A. 在 这 个 模型 中 仍 保 持 每 个 原子 和 周围 4 个 原子 组 成 的 四 面体 
结构 单元 ,但 是 准许 锂 长 和 键 角 在 晶体 的 键 长 和 键 角 值 附 近 有 一 
定 范围 的 变化 ( 键 长 和 键 角 的 变化 不 超过 10%). 结果 发 现 ,模型 
基本 上 由 五 重 环 和 六 重 环 组 成 ,其 比例 约 为 1: 4. 模型 的 原子 密 
BEET EL di th) 2%%, 它 的 径 向 分 布 函 数 与 实验 基本 相符 . 因此 这 个 
模型 成 为 以 后 发 展 四 配 位 非 晶 态 半导体 连续 无 规 网 络 模型 的 基 
iit. 


RAE T ERAS RRSP 
I] Fu ek 8E AY SF i ASA SET TAY, FS A RE EE 
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的 结构 的 喜 观 想象 的 模型 , 研究 非 唱 态 半 导体 的 电子 结构 如 果 能 
以 这 种 连续 无 规 测 络 模型 作为 基础 则 是 比较 理想 的 ,但 是 首先 要 
知道 在 这 模型 中 每 一 原子 的 空间 位 置 ， 

由 于 招 扑 无 序 , 我 们 不 能 对 非 晶 态 半 导 情 定 习 一 个 元 胞 ,同样 
也 不 能 利用 布 洛 赫 原 理 . Weaire SAAT RRA E 
体 配 位 这 一 特性 一 般 地 证 明了 能 孙 的 存在 ,固体 的 电子 性 质 亡 要 
由 短程 序 决 定 , 长 程序 仅仅 影响 态 密度 的 精细 结 柯 . 

对 于 -个 每 个 原子 有 四 面体 配 位 的 系统 , 它 的 输 密 顿 基 可 以 
写 为 

H = > Elp dal + Da Valh? hy 十 D Vel Gul. 


(6. 2. 1) 
其 中 | 丰 ) 代 表 第 :个 原子 的 第 了 个 杂 化 键 .方程 右边 第 一 项 是 键 
本 身 的 能 最 :大 小 为 五 (一 般 取 为 0) ;第 二 项 是 同一 原子 不 同 键 之 
间 的 相互 作用 ,大 小 为 了 ,第 三 项 为 两 个 相 邻 原子 家 对 杂 化 键 之 
图 的 相互 作用 ,大 小 为 Ts: 

ii kH Bethe 格子 模 弄 来 代表 连续 无 规 网 络 模 型 . Bethe 
格子 的 示意 图 如 图 6.5 所 示 - 它 具 有 树 的 拓扑 性 ,其 中 每 一 个 原子 
(图 中 的 直线 的 交点 ?有 4 个 近邻 原子 ,交点 之 闻 的 连 线 代表 两 个 
相对 的 妇 化 键 .在 这 模型 中 ,每 一 个 原子 的 最 近邻 几何 和 局 城 环 境 
SELF a SA] RAR, BHAA HA SS ey 
HEEREMA. Bethe 格子 已 经 被 证 明 是 成 键 非 晶 态 材料 
无 序 拓扑 的 最 好 的 模型 . 实际 上 ,Bethe 格子 在 实际 空间 是 不 能 看 
在 的 , 它 是 一 个 “想象 "的 模型 . 

将 哈密 顿 量 56. 2. 1) 写 成 

H=H, +H, (6. 2. 2) 
其 中 H, ES PRE SERA BOL, 代表 相 邻 键 之 间 的 相 
互 作 用 (5(06.2. 1? 式 右 端 第 二 ,三 项 ),. 定义 格林 函数 


E 2] 
G, 一 G = gg (6. 2. 3) 


I 
E UT 五 
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图 6.5 Bethe 格子 示意 图 


从 Bethe 格子 中 某 一 个 键 0 出 发 ( 见 图 6. 6) , 写 出 Dyson 方程 

G = G, 十 GHG. (6. 2. 4) 
利用 (6. 2. 3) 式 ,很 容易 证 明 Dyson 方程 . 为 了 一 般 起 见 , 考 虑 非 
da I-V 族 化 合 物 ,在 哈密 顿 量 c6. 2. 1) 中 ,对 相 邻 两 个 原子 取 不 同 
的 Eo fA: A. 在 66. 2. 1) 式 右 端 的 第 二 项 中 ,取消 7 天 了 的 限制 ， 
也 就 是 增加 一 项 这,V， lds) Gh; |. 这 是 为 了 计算 方便 ,实际 上 可 以 


将 它 归 并 到 第 一 项 ， 使 得 能 量 原 点 位 移 了 Yi. 在 图 6.6 中 ,相对 于 
键 0, 标 记 为 2,3,4,… 的 键 是 等 价 的 ,所 以 用 同一 数字 标记 . 写 出 


6.6 Bethe 格子 中 的 标号 
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Dyson 方程 对 不 同 键 态 的 矩阵 元 ,得 到 无 穷 个 未 知 基 的 酉 立方 各 
gn 

CE -- AG = 1 3V Ga Vo VG: 

(E — AMG, 2: 3V Ga HV iG HV 1G, 

CE + Ass 7- V Gat 3V Gat Y Gao, 

(CE -AJG = V Gio + BV Gat V sss, 


(5. 2. 5) 


(E — ANG = BV (Guia H VsGa zo d ViGaoa: 
GE 十 ANG antic = IV Gants F VeGa + ViGuties 
CE 一 AG ate = ViGuus 十 3V Ga ae + Vans sco: 
GE 4- ANG nga 7 Vitrotrio + 3ViGuaa o + ViOCaers os 7t zz dl. 
(6. 2. 6) 
其 中 GC fC Fe RK A RIPT n K n REIR Ee. 
由 于 Bethe FT RB ACRE Be RHE. DEEG. 2. 6) 的 形式 
对 于 Bethe 格子 上 的 任何 一 个 原子 都 是 相同 的 ,因此 可 以 引入 传 


a 一 "EN Cran+2.0 
3 G euo T 


- 6, (6. 2. 7) 
Fu P TO. 
将 它们 代入 (6. 2.6) 式 , 则 得 出 关于 aa 8. :的 一 组 联 立 方程 
(E — A)B — 3Vie'P4+ Y +V, 
(E+ ADP! — SViaB' +V,4+ ViB', 
(E — Aja! = 3V a! + OV. + Voe' B, 
(E + Aja = 3V,a + V, + Vf’, 
其 中 第 01,3 AE o PHAR. 24k Bo PME. RAR 
M2) TES BE E E PER Y BAC. 2.5) 式 ,就 能 求 得 
Ga = (E — A— V, a — V.H) 66.2.9) 
ARCET RTA AAP A INL A, RS EY Gos BI 53 — 2 RF CD] 
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(6.2. 8) 


如 图 e. 6 中 的 键 1085 Goo. XEF [8] 28 BSE i PORE, CA AA 
JE A SU A-—0,a—a'.g—g. 

CAT T Ti ER CRI Ec Co, 则 可 以 直接 计算 在 每 个 键 上 的 
局 域 态 密度 


n(E) 一 一 二 Im Gu CE. (6. 2. 10) 


AT SABE s 和 op 原子 轨道 波 函 数组 成 的 , 见 (1. 1. 7) 
式 , 因 此 容易 证 明 
Ga CE) = Goo + 36i = Go + 3855, 
G, CE) = Go — Gy = Gwll — 8’). 
由 Gs 各 :就 可 以 求 得 在 s Al p 轨道 上 的 局 域 态 密度 .以 上 介绍 
的 是 一 种 比较 简单 的 计算 Bethe ATRIA AE. 在 实际 计 
算 中 了 哈密 力量 处 会 像 (6. 2. 1) 式 那么 简单 ,需要 包括 更 多 的 键 与 键 
之 癌 的 相互 作用 ,这 时 格林 申 数 抱 阵 元 (6. 2. 9) 式 就 不 是 一 个 简单 
的 代数 式 ,硬是 一 个 矩阵 方程 忆 -. 
当 半 导体 由 蝇 态 变 为 非 晶 态 时 , 它 的 态 帘 度 会 发 生 很 大 的 变 
化 . 由 紫外 光电 子 谱 (UPS) 和 和 射线 光电 子 谱 (XPS)7 测 得 的 不 型 
的 价 带 态 密度 如 图 6. 7 Bros 3. Hop dg eR Re d dg «. SERGE RA 
的 . 其 中 价 带 底 部 标记 为 $ 的 部 分 主要 是 原子 s 态 组 成 , 价 带 上 部 


(6. 2. 11) 


[i 4 
图 6.? 实验 测 得 的 共 价 半 导 悼 
(SO B ty HF 2 SE BE 
ERE RGN, SB a A TO 
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P 部 分 主要 是 由 原子 p 态 组 成 .中 间 的 M 部 分 是 原子 s SH p $ 
的 混合 组 成 . RAO EERE SAM 892528 UR QUON 
了 ,这 主要 是 由 非 晶 态 中 存在 5 重 .7 重 和 8 重 键 环 引起 的 . 但 是 
非 量 态 为 什么 会 使 P EAE SEU SL EE BRUT 6169 3. CER C8 ]H UA 
为 是 由 键 前 的 涨 落 引 起 的 . 他 们 利用 了 Ge 的 经 验 紧 束缚 参量 ,用 
Bethe 格子 模型 计算 了 原子 s 态 和 p 态 , 以 及 总 的 局 域 态 密度 , 结 
果 如 图 6. 8 所 示 . 由 图 可 见 , 价 带 态 密度 基本 上 与 实验 结果 图 6.7 
相符 , 价 带 底部 态 密 度 是 由 s 态 组 成 , 价 带 顶部 态 密 度 是 由 b 态 组 
A. 非 唱 态 使 得 S 和 M 的 态 密度 峰 平 滑 了 . 但 是 没有 得 到 了 的 态 
oe AE BS fe) GE By WA AS BY SG SR «Xe Bethe 格子 模型 的 局 限 性 . 


12 —B -4 0 4 
Bb BE /eV 


Hi 6.8 FA Bethe TRNAS 
(a) BARR, bs SRAM 
(c) p i as oe E 
Er a AS 9 BE 
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3E US YC A X E E dh ds d ir UR PUA EAE. A 6.9 是 
Spear HABANA MBE i zi RE AT S E RD .可 以 着 
到 在 在 密度 曲线 上 有 两 个 峰 E,;E,. 带 际 中 的 态 是 局 域 态 , 它 的 
形成 有 两 个 可 能 . 第 一 种 是 非 凯 态 硅 中 的 断 键 , 轩 为 实际 的 韭 曲 态 
硅 中 的 键 合 状 况 既 不 是 像 连续 共 价 无 规 网 络 外 ,又 不 居 像 Bethe 
TERTRE EREHE, iE (dangling bond). 如 同 
dh op FEP Sa A ee RE BE ke PS. dT dE dS 
REF FR ae SEY E ER E LEG datas By E B7 
As OF BE 7-8. 第 二 种 可 能 性 是 无 序 效 应 . 安德森 研究 了 一 个 具有 无 
ALK fr Sm] 2E 9g SE rn re ERAS ,得 出 无 床 涨 落 将 会 在 带 辽 内 
的 带 迫 附近 产生 局 域 态 . 但 这 个 结论 是 对 组 成 无 序 的 材料 得 出 的 ， 
对 于 结构 无 序 的 材料 ,如 非 晶 态 , 它 是 否 成 立 还 不 清楚 . 


E, E. G 
Lo? 
Tọ” 
=) 
DA] 
n 
m 15 
E: 1 
TX 
i». 
= 101? 
Lol? 
l. | rs D. 0., 4 Q 
CE.— EI eN 


Bt 6.9 dEdà RE AY HS SE 
HRS 1; 550 K RG Eia; 2. 350 的 辉 光 放电 样品 ; 3: RRR 


Ba J" Fea a6 SUE RB BR UH as BEA a TEL SUA Dr E oh 

$ NJ AE SR Ef BY a-Si, a-Ge) IR RE Bf AK RD AL. 实验 上 证 

BY ,它们 包含 了 大 量 的 结构 缺陷 ,特别 是 县 键 ,密度 数量 级 达到 

107 E fie cm "ay ii SR. 它们 在 能 障 中 产生 了 缺陷 态 的 带 , 使 得 非 旧 
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态 半 导体 不 能 像 唱 态 半导体 那样 挫 杂 . Spear 等 发 现 '5 ,在 由 硅烷 
(SiH,) 的 炎 光 放电 GD) 中 产生 的 非 郧 态 硅 中 能 际 态 密度 减少 了 
约 三 个 数 霹 级 . 这 主要 是 由 于 司 键 态 被 氧 原 了 于 所 饱和 了 . 这 种 会 揽 
的 非 唱 硅 4a-Si: HI 在 技术 上 是 有 用 的 ,可 用 于 制造 二 极 管 和 太阳 
di. 奎 烧 辉 光 放 电 的 缺点 是 非 晶 硅 中 的 瑞 售 量 太 高 了 ,高 达 
50% , 远 二 超过 为 饱和 最 键 所 需要 的 量 , 红外 光 潜 所 经 证 明 其 中 还 
TÆ SIH,SiH;, 甚 至 SiH, 的 单元 , 在 受到 光照 以 后 ,它们 会 发 生 
不 同 的 作用 ,如 : H 扩散 ,H I. ES E cA SE. PEE 
了 光照 以 前 非 晶 套 硅 的 性 质 , 从 而 使 a-Si: H 的 光电 特性 变 差 . 这 
种 由 光照 引起 的 不 稳定 性 效应 称 为 光 诱 导 效 应 ,又 称 为 S 是 效 
RELS, SW 效应 的 原理 ,以 及 寻求 什么 途径 来 克服 它 ,这 是 是 前 非 
唱 态 硅 研 究 的 一 个 重要 问题 ， 

A puros SE i s T TE xx m. Johnson SU HE 
is Xa HERB IR ot FRA KIA T Sm H A E AG S T 
D. 首先 计算 三 一 个 1? 个 原子 的 Sis GaVrA., tz 1 个 中 心 Si 
原子 和 4 个 近邻 导 原 子 , 以 及 周围 12 个 饱和 原子 组 成 . RET ur 20 
Si 原子 有 3 个 悬 键 , 所 以 共有 12 个 县 键 需要 饱和 . WAAT- -A 
Æ H 原子 ,但 是 与 Si 的 距离 不 是 Si-H 键 的 长 度 ,而 是 止 常 的 Si- 
Si ENRE. 这 一 集 画 主 昌 是 模拟 “ 纯 ” 的 非 蜡 硅 , 计 算得 到 的 能 
级 如 图 6. 10 左边 一 到 所 示 . 对 每 一 个 能 级 作 高 斯 型 的 加 宽 , 并 考 
庶 一 定 的 权重 因子 ,就 得 到 态 密 度 如 图 . 由 此 得 到 能 隙 为 1, 3 eV. 
与 光学 实验 测 得 的 25C 于 溅 射 的 纯 非 晶 硅 的 能 院 1. 26 eV 相符 . 
然后 考虑 含 气 的 SLH (sat), 集团 ,在 Si; (sat WERF, HHAH IE 
其 中 的 一 个 近邻 Si 原子 ,因而 愧 和 原子 少 了 3 个 . 假如 将 每 -- 
个 已 和 原子 看 作 1/4 个 Si a. SiH (sat), PARRETS H 
世 14% 的 Si-H 合金 . 由 这 一 集团 计算 得 到 的 能 级 和 态 密 度 了 基于 
图 6. 10 的 中 间 一 列 , 括号 中 的 数字 为 该 态 波 函 数 的 组 成 中 HL 的 
百分比 , 由 图 可 知 , 与 纯 非 喇 态 的 态 密度 相 比 , 它 的 态 密 度 中 出 现 
了 由 和 氧 引 起 的 峰 忆 和 户 ; 同 时 能 隙 增加 为 1. 7 eV. 实验 上 在 会 有 
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20% H 键 的 a-SiH, 人 台 金 ( 称 为 单 重 氨 化 的 ,monchydride? 中 由 光 
电子 谱 观 察 到 了 两 个 由 氨 引 起 的 C 和 卫 峰 ,光谱 测量 得 到 的 能 限 
为 1.6eV, 四 此 悍 论 与 实验 相符 . 

最 让 还 计算 了 SiH; Csat Ja 集团 ,也 就 是 Sis (sat), Æ HI] 中 ,3 
个 饱和 原子 被 3 个 氢 原 子 代替 (CSi-H 键 距 离 ). 这 一 集团 能 模拟 Hi 
a Et 2994f] SiH. 合金 . 计算 得 到 的 能 级 利 坊 密度 示 于 图 6. 10 
的 右边 一 列 , 其 中 AA 和 SB 是 由 得 引 起 的 蜂 , 同 时 能 隙 增加 为 
2.5 eV. 实验 上 在 25 必 下 沉积 的 氧化 非 品 硅 ( 三 重 和 所 化 ) 中 也 观察 
到 类 似 的 结果 . 总 之 , 随 着 非 曲 硅 中 日 含量 的 增加 ,能 峙 增加 ,在 
价 带 在 密度 中 出 现 由 H 组 成 的 两 个 蜂 , 它 的 强度 随 着 H 的 增加 而 
增加 , 能 隙 的 增加 主要 是 由 于 价 带 顶 下 降 了 ,而 导 带 底 则 基本 不 
变 . 因此 和 氧 主 要 是 对 S 的 成 键 态 影响 较 太 ,而 对 Si 的 反 键 态 影响 
较 小 ， 


0.2 Sis Csat die Eu, H (sat), 


Si Hif sat). 
二 | ~…> ` 


(Si 3s — 


(13)-—— 


图 6.10 SH a-Si, S om = HERE Si 集 团 的 
SCF-Xa 2t T- HUM BE DURI dE 
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SiO; E 55 — 3&5 3E d EL ST ELE d SERE ATE TE RE 
f 3X Ca-quartz). 石英 的 原子 排列 为 每 个 Si BERT SIEUT i PETER GE 
排列 的 4 个 口 原子 ,每 个 口 原 子 与 2 个 Si UBCPR.SI-0-Si 的 键 
52g 144°, SiO 的 成 键 状况 如 图 6. 11 Rae. 左边 是 两 个 Si 
原子 的 相对 和 杂 化 键 ,以 及 O 原子 的 3 个 分 别 沿 工 ,y,z 方向 的 pp 
aS. O 原子 的 沿 Si 杂 化 键 方向 的 p 态 将 与 Si 杂 化 键 有 最 强 的 相互 
作用 , 形 万 强 成 键 态 和 强 反 键 态 . O 原子 的 另 一 个 p 态 与 Si BK 
键 的 相互 作用 较 弱 ,形成 弱 成 键 态 和 弱 反 键 态 , 〇 RTA Rt 
p zx C5 4t ae EO 5j Si 杂 化 键 没有 和 相互 作用 ,成 为 弧 对 态 Clone 
pair). 这 一 -原子 态 的 单元 共有 8 个 价 电 子 ,其 中 Si 有 ?2 个 ,上 有 56 
个 ,有 有 2 个 价 电子 填 充 在 吕 的 2s 能 级 上 , 它 远 低 于 上 述 能 级 . 剩 下 
6 个 价 电子 填充 到 孤 对 态 能 级 ,因此 孤 对 态 能 级 以 下 的 能 级 组 成 
Gra » EBD bc SES BRAT FA. 图 6. 11 的 上 图 中 每 一 个 键 
态 能 级 ,由 于 相 邻 键 态 之 间 的 相互 作用 ,能 级 展 宽 成 能 带 ,如 图 
6. 11 的 下 图 所 示 . 


图 6.11 SiO» d Si A O 的 成 键 状况 
图 6. 12 Be RY! 价 带 包 含 了 三 部 分 ,最 低 的 一 
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20eV She RET E HI O AY 2s BE SUE BU. FRK — 7-10 eV 处 
RO BET E ERREGER d En i) 0-5 eV. RES BE E h 99 
RREH O VOR FE aR By. Sp pr I ER PA Dx 
是 间接 的 { 价 带 顶 在 A 点) 大 小 为 9. 2 eV. 


|— a ] LI e] 
a 


ete oe ——À 
SE 


i“ 


BEN eV 


图 6.12 石英 的 能 带 


由 和 射线 光电 子 谱 测 得 的 石英 和 非 唱 SiO, 的 价 带 态 密 度 如 
图 6.13 所 示 必 .由 图 可 网 ,它们 是 比较 相似 的 ,都 有 两 个 主要 的 
妖 , 分 别 由 强 成 键 态 和 弱 成 键 态 .DO 孤 对 态 产生 .石英 的 态 密度 有 
较 多 的 精细 结构 ,例如 强 成 键 态 ( 一 6~11 eV) 有 3 个 明显 的 峰 , 而 
JEdà SiO, 只 有 2 +. 
图 6. 14 是 由 晶体 模型 和 Bethe 格子 模型 分 别 计算 得 到 的 石 
A ASE SO: AASB), 由 图 可 网 ,两 者 的 总 体形 状 是 相 仙 
的 ,但 是 在 的 2s 带 . 强 成 键 带 和 导 带 的 3 个 态 密 度 区 , 唱 态 的 峰 
i EJ E dE dh ES TE PARE YT Dg BUG dS KAS dE 
不 变 . 这 些 结果 都 与 实验 (图 6. 120 43R T. 
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1 
! 
Um 


强度 /任意 单 


|2 10 8 6 4 2 @ 
fF Wt IR 85 BE eV 
图 5.13 4; REAISE dà SiO; oY X HBR Te 
实 线 基 将 实验 结果 平 油 连接 后 得 到 的 


态 密 度 


一 20 -一 15 一 ]0 -5 0 2 10 15 
BE SR eV 
图 5.14 HATH Bethe 格 于 模型 计算 的 态 密 讼 
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第 七 章 ”半导体 的 线性 光学 性 质 
7.1 半导体 的 带 间 跃 迁 


由 其 子 力学 ,电子 在 一 电磁 场 中 的 动能 哈密 顿 量 为 口 
H= p AGO), (7.1.1) 


其 中 e 是 电子 电荷 的 绝对 值 ,4 EEA RY. 如 果 忽 略 4 的 一 
次 项 , 则 得 到 电子 与 辐射 场 相互 作用 的 哈密 顿 量 


Ha = ——Ar,t)* p. (7. 1. 2) 
HC 


对 于 频率 为 w 的 辐射 场 , 矢 执 可 以 写 为 
ACr,r) = A,eexpli(n r — wt)] — c.c. , (7. 1. 3) 
其 中 e dort bo de d 77 I A CR on] 是 辐射 场 的 波 矢 ,ce.c- 表示 
Ei — 38 85 n JS. 
恨 据 一 级 微 扰 理 论 , 由 一 个 形式 为 Aeti 的 微 拢 项 引起 的 ,由 
能 其 EF 的 初次 至 能 量 E; 的 末 态 的 著 迁 概率 为 


Pi = ZIAJA i> [005 — E + ħa), (7.1.4) 


FLAP ac AA BY ae HA E BE det ho 的 光子 . 对 于 半导体 的 
带 问 吸收 过 程 , 初 态 和 末 态 分 别 为 价 带 种 导 带 的 布 洛 赫 态 . 将 
C. 1. DAT. 1. 3) 式 代 入 (7.1.4}) 式 ,得 到 

zen) 


Pog — 
Å 


| iek; |e""e - p| vk |F8CE; — E, — hw), 


(7. 1. 5) 
E 23 | ck Al | vo dp e E RAE RR PR A C7. 1. SAE 
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(ck, | e'""e + p|vk;? 
-一 y |exetic- k; in T] 十 Ki) " r lu. (roe 


* Cg 十 Aki dw, dr. (7, 1. 6) 
(7. 1. GAY AR ee EUR LB Bor r ELI BA ER E58 i a) TREE 
ER d r 的 组 变 晒 数 ,因此 (7. 1. eo x S 


bx 。 
—- -- . " ^or . 
N > exp[1€-- ki + n +k) X (roe + ip + Akiu, rdr 


= ko n Hk O)| u? e+ Cp + Akou dr, 


(7.1.7) 
HG E- TEREK. i 函数 开 示 跃迁 初 态 和 林 态 的 动态 必须 
(B AE S IRSE E PE 
k, — n 4 k; — G. (7.1. 8) 
因为 光波 的 波长 是 10" nm 二 级 ,因此 52/10! nm ^. iffi kik: Æ 
2x/a 的 量 级 ,a 是 唱 格 常数 ,大 约 0. Som 的 量 级 ,因此 sss. 同 
By kk. 羡 限 制 在 布 里 渊 区 内 ,因此 (7.1.8) 式 中 57 和 如 可 以 近似 
Hi BY Ay AE .得 到 
ki = k.. (7. 1, 9) 
xx aS FEES AY SERRE RA EH RE BETTE. 
A SSC AS BA SEO wm 的 光 所 引起 的 单位 体积 ,单位 时 间 内 路 
迁 数 , 必 须 对 所 有 可 能 的 态 求 和 ,包括 不 同 的 导 带 态 、 价 带 态 科 布 
EE WR ES PAP IRL RT k i, 


W (4) = an ee > n AU le + MG |? 
X é(E.) — Ee) — 251 ， (7. 1. 10) 
其 中 Mo Aa TARRE E E, 
M.) = jw (kr) poy (ky rdr. (7.1.11) 
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EHE E E ADE E TE ER OT A A SE ER X eed iex X 
析 射 率 N=ati dà. WB n Aa OB Le EROR IDA RC e 
与 N 之 则 有 关系 
E= N*, (7. 1. 123 
吸收 系数 “与 上 述 光 学 管 数 有 关系 式 


a= ET =. (7. 1. 13) 
在 一 个 辐射 场 的 介质 中 ,能 量 密度 为 
A - 
“= Fie C7. 1]. 14? 


TI) PR tH BE OM c/n, 吸收 系数 = 定义 为 单位 体积 单位 时 人 间 内 号 
收 的 能 基 除 以 能 流 ,因此 得 到 


Ae’ (o - 
un)" (7.1.15) 


将 (7. 1. 10800 C07. 1. 14) 式 代入 上 上 式 , 得 到 


2 
& (0) — tre > | Jk je Malk) 


ncm; Sr pz (2n)? 


Gm) 一 


x GEO — EO — he) (7.1. 16) 


C1. 1.16) 式 将 微观 的 跃迁 概率 与 材料 的 宏观 光学 常数 联系 了 起 
来 , 实际 上 往往 测量 材料 的 吸收 系数 a, 然 后 由 (7. 1. 13) 式 得 到 介 
FB, PR EXCEPT HS Bb s ,再 由 长 Tamers-Kronig 美 系 求 得 它 的 实 部 

& (ie) = ] + EUN MOM 
其 中 P 表示 主 值 积分 符号 . 
Do MATE AGH RAM “就 与 联 台 态 密 度 


Fi 2dk " 
r — A — ^ — 
NaC a) ) |. (2 yi CE GO EE) ho), 


da, (1.1. 172 


C7. 1. 18) 
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成 正比 ， 
假设 导 叫 底 和 价 带 顶 都 在 二 点, 导 囊 底 和 价 市 项 附近 的 能 带 
可 以 用 一 个 简单 抛物 带 措 述 ， ENA ATAU m: Hml, 
Ek) 一 E, 十 在 人， Ek) 一 一 EE, (7. 1. 19) 
2, 
其 中 取 能 量 零 点 为 价 带 顶 , 3 fE BR. 将 (7. 1. 190 XX LA 
(7. 1. 180 X, 78 ¥ 


No) = Zea | SE Che -E| ; (7.1. 20) 


m A 


其 中 mn 为 电子 和 空 六 有 效 质 量 的 折合 质量 ， 


Lond. (7.1.21) 


Heh "m. 7. 

XT FB PEE ER A5 Se BE, A GaAs, 导 带 底 和 价 带 顶 都 在 了 
MoM. Ck) 2E 0. 实验 上 测 得 的 在 能 隙 附近 的 吸收 系数 应 该 与 
(Rw 一 Ec) REE. 由 于 半导体 的 价 带 不 能 用 一 个 简单 的 抛物 带 
(C7. L 19) 式 ?代表 ,所 以 实际 情况 要 复杂 一 些 ， 

能 量 高 于 能 了 栈 E 的 光子 能 够 引起 布 里 潮 区 不 同 对 称 点 上 各 
能 带 之 闻 的 跃迁 南 被 吸收 . 由 于 各 个 对 称 点 上 能 带 的 形式 有 各 种 
类 型 ,因此 相应 的 联合 态 密 度 ((7. 1. 18) 式 ) 与 光子 能 量 的 函数 关 
系 也 不 同 , 见 文献 11] 中 的 表 5.4. 表现 在 实验 上 就 是 在 该 能 量 附近 
吸收 峰 的 形状 , 图 1. 7 中 的 实 线 是 实验 测 得 的 Ge 的 介 电 函数 虚 部 
作为 光子 能 量 的 函数 . 由 图 可 见 , 其 中 对 应 于 布 里 浏 区 不 同 对 称 点 
EREE Z [BE EK XE GI AE UR UMS ,形状 各 不 相同 . 虚线 是 四 能 带 计算 
得 到 的 吸收 曲线 ,理论 和 实验 结果 基本 符合 . 实际 上 有 了 理 沦 结果 
才能 使 实验 吸收 峰 的 性 质 得 以 确认 . 

对 于 间接 能 隙 半导体 ,如 Si 和 Ge, 它们 的 导 带 底 不 在 工 点 ， 
困 此 对 于 价 带 顶 和 导 带 底 之 间 的 带 间 是 迁 , 由 于 动量 不 守恒 , 跃 逊 
^B BEC MM 二 0. 这 时 将 通过 吸收 或 发 射 一 个 声 子 来 满足 动量 守恒 

Kk; 一 ki Fg, (7.1. 22) 
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Ep g 是 声 子 的 动 其 . ERRATA 
ERE SUR PST S SHRILL A BER. EREE — 7 5 
il fg THX E EC CERE EK XE BP a IN B de L3E HE DICT RE REI 3E 
也 不 是 如 (7. 1. 20026 Eros. ARCH ABS ERIE DE c RC 
3l 
alw) oc [ G3, 十 D (ho — E, — 8(9)»* 

+ mho — E, + 00(9))]. - (7. 1. 23) 
其 中 8G dei CS q 的 声 子 能 量 . 第 一 项 表示 放出 声 子 ,第 二 项 
表示 吸收 声 子 .在 温床 了 下 的 志 子 数 


-—d e 
Ne = Sg ka) T” G. 1.24) 


TEE ERE. 因此 吸收 系数 与 光子 能 嘿 的 关系 为 二 次 关系 ,并 
HO n 与 温度 有 关 . 图 7.1 是 $i 能 隙 附近 的 吸收 系数 的 1/2 次 
方 作 为 光子 能 量 的 岁数 沁 . 由 图 可 见 , 当 ELT hE FO SE 
验 点 接近 一 条 直线 ; 当 克 or> 殖 :十 bg 时 ,又 接近 另 一 条 较 陡 的 直线 . 
它们 分 别 对 应 于 (7.1. 23) 式 中 的 第 二 和 第 一 项 ,也 就 是 吸收 声 子 
和 放出 声 子 的 情形 . 当 温 度 低 于 78 K 时 ,只 有 -… 条 直线 ,对 应 于 放 


—1/5 


a fom 


图 7.1 不 同 温度 下 Si 能 陈 附 近 的 of? Coo HE IEF SE RE BS i BE 
16] 


S RUE. 因为 温度 很 低 时 ,由 (7. 1. 24) 式 吉 子 数 兄 关 0, 不 能 吸收 声 
子 . 由 图 7.1 4 OL, Si BY BE DR ERR d HE m REIS CER CT. 1. 23) 式 
与 实验 曲线 比较 ,再 考虑 到 能 阶 和 随 温 度 的 变化 ,可 得 到 声 季 的 能 
g. 


7.2 RMF Rw 


SE dir Je Bh ES aR BB Bs BAS BD A — H8 PRAE E BE 
d. UD B a ERE Te RRR. CRE. 激 子 是 由 激发 
到 导 带 中 的 电子 和 留 在 价 带 中 的 空 究 之 间 的 库仑 相互 作用 形成 的 
BRAG as. 低温 下 在 直接 跃迁 吸收 光谱 低 于 能 际 能 量 处 会 出 现 -- 个 
失 锐 的 吸收 峰 , 这 就 是 激 子 形成 的 吸收 峰 , 如 图 ?7.2 所 示 . 图 7.2 


G 0.01 0.02 0.02 04 6.05 
(Aw — E,1/e V 
H7.2 Ge 在 77 K PARE DE Ur t 
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EGefET;K PRR Ria RI EUST. MPAA. 一 类 称 为 
Frenkel RF. CAE Ae A ST hte SE 个 原子 
的 激发 态 , TERR EER TAS Hana. HRA 
Wannier T , EMR RHE BA. FTE FH RA PORE 
内 变化 缓慢 ,因此 可 以 用 有 效 质 址 理论 处 理 . 

假定 导 带 和 价 带 都 是 简单 的 锰 物 带 ,分 别 有 共有 有 效 质量 m. 和 
me CAT TRE F BS E A) 


— A 2 A 2 a 
H 一 一 os V: — ap, V Er ORU (7.2.1) 
其 中 rr 分 别 是 电子 和 空 穴 的 坐标 . 作 坐 标 变 换 
R= LG tr. rr pr, (2, 2. 2) 
Ul] eS E hy et AY ES Ay 
Aion  €6 hid Li A y 
—— J£. 07-|— — jy, V 一 -一 -了 
H JL Ear 2 Um. " "OR Sua * 


(T. 2. 3) 
其 中 pn 是 电子 各 空 穴 有 效 贰 量 的 折合 质量 4(7.1.21)? 式 ) 由 于 由 
TF Va. 5 H TEENS ERU DE PR E A 


y 一 efr), (7. 2. 4) 
EF KERTEK. y WEHI 
Roe c6 Afl 1 A ey 
[ - DAL B Ey? i 2 | ri. i "aL V, E "PIS Je 


一 Egtr). (1.2.5) 
假定 天 很 小 ,可 以 利用 微 扰 论 来 计算 激 子 的 能 量 . 老 级 近似 的 险 
ad ir A 


ki 
H=- v- E, (7,2,6) 
2 Ha Epor 
EA XE SUST- B EIERE E 
h Ry" 7 
E! =- SRy co e (7. 2, 7) 


和 相应 的 类 氨 本 征 函数 各 ,其 中 Ry 是 里 德 伯 能 量 单位 . 对 于 小 K 
值 , 微 扰 展开 至 天 : 项 ,得 到 


00g LAKE, H ELE pla) |" 
BK) = B+ Ee + [EI - Lx 
(7.2. 8) 
RR fik 
2*4 $. lb. e re Belo 
p" 93 (7.2.9) 
set acd cs ga. 
EK) = Ea K’ 《7. 2. 10) 
DUAL nT 5 m. Hm 7.2.1 
tu RAS EAE SR (7. 2. 2) 式 ,而 变换 圣 质心 坐标 
Re = “ete Tt many ror.— Fh, (7.2.11) 


mo tm, ` 
则 直接 能 得 到 (7 2. 10) 式 , 但 是 质心 坐标 变换 不 能 用 到 由 简 并 带 
组 成 的 激 子 的 情形 . 

下 面 将 上 述 理论 推广 到 简 并 带 的 情形 . 候 定 导 带 底 和 价 带 顶 
分 别 位 于 起 和 各, 申 子 和 空 袍 的 动能 项 有 效 质 量 哈密 顿 攻 分 别 为 
刀 阵 形式 .它们 的 年 阵 元 分 别 为 


b 一 2,07 p — AR) (p — AK), 
H, = 之 DC — hk). (p 一 Aks, 


其 中 DY? Di? 分 别 为 导 带 和 价 带 的 有 效 质量 参量 , 激 子 的 哈密 顿 
量 为 
H = Hp — hki) + HyGn — Ak + Vere — np. 


(7. 2. 132 


(7. 2. 12) 


VE MS TRAE RC. 2.2) uni SE SEE (7. 2. 13) P 
H= H4 p +P —*K | Hl p LP — ake VG), 


(7. 2. 14) 
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HB p A PARET or ARORA. CMT EE IEA 
A.L OR MW AMHA 7p 421 BE E -- T1 aE EE. FREE 
方程 
Heir) = Eg(r), (7. 2. 15) 
其 中 
H-H|pHlhk—ue) +H,| — p+ AK hki) eve. 


(7. 2. 16) 
设 导 带 底 和 价 带 顶 在 同一 个 下 点 ,二 kK 二 上 ,并 令 下 一 2 二 XW, 则 
(7. 2. 1602 X. n] E Xy 
=H] p+ zx + Hlp— Hix EVO. 


(7. 2. 17) 
AT Asm ESSE EO.2.122 & jp 的 二 次 型, 类 似 于 (7. 2. 3) 
OH A. A A, oP Bll RESP. 


H= Hy — V AD DH — DY) 
oF 


+ 22 (PDF + Dy Ys, (7. 2. 18) 
其 中 DW DAEAR Bt S mE, 
H, = Ap) + Hip) + VG). (7. 2. 19) 
. YE X—0 Bg ERCT- I EH Wannier 方程 给 出 ， 
Hur) = Eg, r. (7. 2. 20) 
在 x-——0 附近 BT AY EO 
H, =— E ^ 2g — D'"*)x, 2g (7. 2. 21) 


VE A TTC. 由 于 (7. 2. 200 89 A BE RR ECT UD e SB, 
m C7. 2. 21) FR 8/98 算 符 使 得 微 扰 所 有 的 一 级 项 等 于 零 ,因此 
激 子 能 带 相对 于 X==0 是 一 个 极 值 点 或 者 贰 点 ,取决 于 有 效 质 量 
SB. 
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实际 上 半导体 的 导 带 都 是 简单 的 抛物 带 . 在 (7, 2. 19) 式 中 ， 


EN P 
IL.Cp) 一 2n. C. 2. Pe) 


而 OH.OOR—^ÓOBE,.ICGOLO.1.10 8802. 1.16)? 式 》. 因此 计算 激 
PAS HG) AR TT Se EMS BY [Beat A A ey a E E E 
FF, p) Pt fg amm ECT. 2, 222 xx. FE RETR 7 8 REM PEG ER 
ESAE Bo NEUTER. EUR GR A A. 

可 以 证 明 , 价 带 中 -电子 被 光 激 发 到 导 带 中 产生 了 -- 个 激 子 
Sp mE 

|(0!e + pja]? = Je + MACC |’, (7. 2. 23) 

其 中 y, (0) RE BICT- UR ES UTE r=0 REESE. ARP GERE TERIS: 
fpr FREE MAb EER Fk BE e 0 处 的 
EK. 因此 只 有 s 态 的 油 子 才 对 光 奢 迁 有 贡献 ,所 有 和 角 动 量 量子 
数 12-1 HAPS Oa. p Bid 态 等 ) 页 献 为 零 . LSPA HR 
旦 简单 扩 物 带 的 情况 于 , 沿 子 态 的 哈密 顿 量 由 (7.2.6)? 式 给 出 E 
时 方 标 就 是 类 氨 原 子 的 方程 . 本 征 能 晤 由 (7?.2.7) 式 给 出 ,相应 的 
RAS AMER mA 


dur) = cens, (7.2. 24) 
NE 
其 中 as EHAR EEH 
zZ 
aj = 2A (7. 2. 25) 
fen? 
所 有 s Zea ie BRE r=0 处 值 的 平方 ， 
19, C0) |? = T (7. 2. 26) 


Tas 5n 
KP n BERR. AMMAR E CTS ID E ECT n 的 
三 次 方 成 有 反比. 24 BE BRAC BE BRAY CT AS LE TEE. 这 时 本 征 能 
E ELIO 是 连续 变化 的 , 在 沿 子 态 有 效 质 其 方程 中 令 E>o AL 
求 得 相应 的 波 娩 数 , 它 在 r=0 处 的 值 的 平方 
166 


ite 


Ideo C02 |? = Vsinh ray’ (7.2. 27) 
其 中 VV REI, 
R ee 
a = Ay (7.2. 28) 


图 7. 3 E EH RE BE Se ae ee Eee p 
EUER ETE BUE I Bg B.S BEBE XXE S o E27 
CI, C7. 1. 2003130. SEXE E T BPO B 85 ER. 在 光子 能 量 小 二 
HE BRAT » 4 — AR PU A SEBJSBCI ZEE IIBER IB C7. 2. FOS Ak 
ART EIS BEN Ry’ n—1) ,激发 态 的 能 量 为 Ry' /ni 它们 的 
强度 与 mn’ 成 反比 . A XC T RRR AT EE, 时, 激 子 态 对 吸收 也 有 页 
天 ,吸收 系数 与 光子 能 量 的 关系 基本 上 为 常数 , COE DB] EB XE 
吸收 光谱 也 有 影响 ,后 来 的 实验 发 现 ,吸收 光谱 at(w) 不 是 如 
图 7. 1 所 示 那 样 简单 地 由 商 段 直线 组 成 ,而 是 有 一 : 些 结构 .这 些 结 
桂 必 须 考 虑 激 子 效应 才能 解释 . 


E, Co) / 性 意 单 iu 


E,— E» E, hea 


图 7.3  ÉLFEREBICE st PE ok HT ABE d A 
BA. 没有 考虑 王子 效应 , 实 线 , SRT RPA 


由 (7.2.7) 式 可 见 , 激 子 的 结合 能 与 电子 和 空 穴 有 效 质 量 的 折 
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T BIB pu 成 正比 ,一 般 电 子 的 有 效 质 量 远 小 于 空谷 有 效 质量 , 因 
此 ps 稍 小 于 电子 有 效 质量 . 注 子 的 结合 能 和 施主 态 的 束缚 能 差 不 
多 天 ,只 有 几 个 meV. FERAL Se Fo dita A PA aes IR A Be 
ds HR HE AY EH Eae SY a A SE BAR. 只 有 在 低 
fa PA REL Se A 7.2 所 示 , Ge 的 直接 吸收 边 的 诉 
于 谱 只 有 在 77 K 下 才能 观察 到 . 其 中 只 观察 到 n= 二 1 的 激 子 线 ,大 
于 n 交 1 的 激 子 态 ,由 于 它 的 结合 能 为 Ry /ri FETT KK 下 已 经 高 
解 ,不 能 观察 到 . 

在 超 晶 褚 或 直子 阱 中 ,电子 和 空 究 在 一 个 方向 上 的 运动 受到 
限制 . 理想 的 二 维 激 子 的 基态 结合 能 是 三 维 激 子 基态 结合 能 的 4 
倍 , 因 此 在 室温 下 也 能 观察 到 , 激 子 对 于 超 晶 格 和 量子 时 的 光学 性 
质 有 重要 的 影响 ,并 在 激光 器 等 光电 器 件 中 起 着 重要 的 作用 . 关于 
这 方面 的 知识 可 参阅 文献 [9]. 


7.3 半导体 的 发 光 性 质 


半导体 发 光 性 质 的 和 研究 丰富 了 对 半导体 物理 的 了 解 . 一 方面 
不 同 的 半 导 蛋 材料 ,不 同 的 超卓 格 . 量 子 配 材料 ,在 不 同 的 外 界 条 
件 ,如 温度 .电场 ,应力 .磁场 下 ,具有 各 种 各 样 的 发 光 特 性 , 对 每 一 
个 发 冰峰 的 指认 ,需要 深入 细致 的 实验 和 理论 研究 , 反 过 来 丸 加 深 
了 对 其 中 物理 机 制 的 了 租 , 另 一 方面 ,半导体 的 发 光 性 质 叉 有 许多 
章 要 的 应 用 ,加 发 光 管 和 激光 器 等 ， 

表面 上 看 ,发 光 过 程 好 像 是 吸收 过 程 的 逆 这 程 ,但 不 完 爹 是 . 
它 有 三 个 过 程 : 0 电子 通过 光子 激发 .电流 注入 或 电子 东 油 发 
等 方式 由 价 带 激发 到 导 带 . (2) 电子 在 导 带 中 以 及 空 究 在 价 带 中 
处 于 一 种 非 平 衡 状态 . 通过 与 声 子 的 相互 作用 ,放出 能 量 , 分 别 弛 
了 你 到 导 带 底 和 价 带 顶 , 达 到 准 平 窒 分 布 . (3) 电子 和 空 完 通过 不 同 
Ron aS SS Am: 电子 空 灾 的 直接 复 台 (用 eh Ba), gri 
的 电子 先 弛 入 到 施主 能 级 上 ,然后 再 与 价 带 中 的 空 究 复 台 fD-h)， 
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Tp PY EC 70 HR S ERB LE. HESS Son rpm Ptr (e- 
A) TF Iz ALERTER EU m DEHESE L.BRE S CD-A), 
以 及 声 子 辅助 的 e-h 等 ,如 图 7. 4 Boo UU. 此 外 还 同时 存在 无 辐射 
的 复合 过 程 . 

动量 空间 


[4] #2 HE Bj 
(a) 


Eh PE = IRI 


Fd 7.4 (e) abes [e] REPERE Pm PCT AO RESTE E 
(b) TSR) PAS eS Ae 


S A CEU AR ERE 
EIER PEU BREL ETRE TAERE BEST SR YEAR BEC. 最 
Ji Xe EUSEBIO STRE GET SETTE IS RES SK 
仿 的 态 密 度 以 及 它们 的 占据 概率 . 


7.3.1 电子 和 空 穴 的 直接 复合 辐射 (e-h) 


Tiki KARE), AAR TES RRA HRA 

者 束缚 在 杂质 态 上 , AEA As, 而 不 是 

带 - 带 跃迁 为 主 . 图 ?7. 5 是 在 2 K 下 GaAs 的 荧光 谱 0" ,其 中 UPB 

A LPE 是 目 由 激 子 与 光子 耦合 形成 的 极 化 激 子 谱 线 , 低 能 方向 的 
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两 个 峰 是 由 杂质 态 复 合 产生 的 . 


光 于 能量 jeY 


— 10m r ee a o r 


0 l 2 3 4 5 
EX vem! 


fa7.5 4EZK F GaAs 的 将 光山 


在 高 温 下 , 当 kT > 时 ,其 中 Es RBA SRA 
缚 能 , 则 电子 各 空 穴 将 分 别 被 热 高 解 至 导 带 和 和 价 带 中 ,这 时 就 能 疯 
察 到 由 电子 - 空 究 直接 复合 产生 的 发 光谱 .描写 复合 概率 大 小 有 一 
4 38 82 85 £9 B8 fb Rea 


amc" 
E= Snel f, (7. 3. 1) 
其 中 心 是 光 的 角 频 率 ,a 是 折射 率 , 六 是 振子 强度 . 
Ji 一 25 Mil pol D /mo hw, (7. 3. 2) 


HP i RRIS f RAS Ae SHAKER FARE HE. 
对 于 一 般 的 直接 能 车 半导体 ,理论 计算 10. [8X 07.3. DRA 
到 ree 107° as, 但 是 实验 测 得 ,对 于 GaAs 体 材 料 , 带 与 带 之 间 的 辐 
射 寿 命 0010 ’ s. 这 一 寿命 是 足够 长 的 ,所 以 其 他 的 过 程 ,如 被 杂 
硕 或 缺陷 的 桶 获 . 自 由 激 子 的 形成 或 者 非 辐射 复合 等 将 决定 复合 
xD. 
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7.3.2 洒 质 态 和 束缚 激 子 的 复合 辐射 


半 于 体 材 料 , 在 低温 和 低 激 发 强度 下 , 蕉 至 很 低 浓 度 ( 小 十 
10" em "Mgr EOS SH ss O EHE DET RESI. 图 7.6 是 一 个 机 
ASHE P 型 GaAs FEAR TE 1.9 K FEE SXEOGHREUT SR n Cem 
AJ e-A fot GOLE 7. 40. 获 光 蜂 的 形状 可 以 用 电子 的 淮 平 
[I ME E TRE. eR AS aS tat A E HR EO € 
FER TAB MEP ary BE Fk ep d 
SCE) = Cexp(— E/ksyT.5, (7.3.3) 
FOP E RAF TSE RET. 是 准 平衡 的 电子 温度 , 它 
可 以 趟 等 于 唱 格 温度 工 . 慨 定 劳 光 的 强度 正比 于 电 了 浓度 , 则 由 
(1. 3. 3) 式 可 以 得 到 


dn? 1 
AE 7 BT. (7. 3. 4) 


由 于 图 7.6 SEG aR HER LUSPIBSUE Fede i . LUC SE IER OR FEE E 
为 能 量 的 函数 在 高 能 端 是 -- 条 直线 . 根据 (7. 3. OAH ELÉE B BRE 
可 以 求 得 电子 温 庆 了 .. 由 此 求 得 了 .二 14.4 RO, ETS T R 
度 了 一 1.9 天 ,证 明了 电子 是 处 于 准 平衡 分 布 . 如 果 和 荧光 仅仅 是 由 


L 


me Ft, oie EE eB [n 


(iw — E, Ex fmeV 


ET. 在 1.9 天 下 商 纯 外 延 GaasrP Fio piri 


eA BARC AY, DU az EUR en HE it R yE RE t BY YA RR EL 7. 6 Bd Pl 
Bras ,很 陡 地 截止 在 E,— Ea 处 ,其 中 EE 和 五 分 别 为 能 际 和 受 土 
的 束缚 能 . E, 是 已 知 的 ,由 此 求 得 EE。 一 26,9 meV. 实际 上 在 荧光 
峰 的 低能 端 有 一 个 肩 , 它 被 指认 为 D-A 辐射 复合 . 

如 果 半 导 悼 中 同村 员 有 施主 和 受 主 杂质 , MERA TE 
当 kal <Ep Ea WI. D-A 辐射 复合 将 成 为 主要 的 辑 射 复 合 过 程 之 
— 在 晶体 中 施主 和 受 主 处 于 不 同 的 位 置 土 , 对 于 任意 一 对 的 D-A 
TREE ELO ,电子 在 由 中 性 的 施主 态 牙 迁 到 中 性 的 受 主 态 时 ,使 旅 主 
和 堂 主 电 离 ,分别 带 一 个 正 电 荷 和 一 个 人 负电 荷 . 尖 此 发 射 光 子 的 能 
量 与 施主 . 受 主 对 之 间 的 距离 > 有 关 ， 


2 
ħut) = E, — (En + Ep) + =. (7.3.5) 
H 


mae ERP ASSERT RAT ARORA ERT. ENS la 
AEA TORR AR. E 2e 3E SEP (E09. 图 7. 7 是 
GaP Æ 1. 6 K ff] D-A RRR ESOL PEE RTEUBESU HESS] r 
B3 CD-A SEE 4r p^ ERRA oc Ee, BB SEE A TOR 


LOOT am p, (Si-- 3) CE, EL) 0 1406 V 


荧光 强度 /任意 单位 


0 "It À 
2.18 2.20 2.22 2.24 2.28 2.28 2.30 2.32 
Jt AB /eV 


图 ?.7? 在 1.5 KK 下 GaP A1(D- AHS SEE 
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Ie E RT 36 ELESRRTCD-AD XE. 

TE fi P. up ELLA HE P TOA A OP 
ex 6S8 JAE: (1} RE ARO ERAS. PEA 
A d. PI ve ERR. RR Hea ee 
谱 强 度 仍 较 太 . (2) 振子 强度 正比 于 已, 民 是 吏 缚 激 了 和 包 络 里 数 
的 算 问 范围 . A a UR HR AE ARR DIR 很 大 ;因而 振子 
EEA. (3) 淋 质 捕获 激 子 的 概率 大 ,提供 了 一 个 复合 的 有 效 遂 
道 . 图 7.8 4E TE 1. 6 K. F CdS Bee t. 


8 


eH ie BE 


2500 2510 2520 2530 2540 2550 
SE tt me V 


图 7.8 #£1.6K TF Cas BS XE HE 1; 7. ee 
mS MSE LAE SE. -A A DOLO GSES 
子 和 兴学 声 子 的 伴 线 


由 图 可 以 清楚 地 看 到 束缚 在 施 直 和 受 主 上 的 激 子 发 光 峰 五 和 也 
以 及 它们 的 声 子 伴 线 . 
目 由 激 子 的 振子 强度 

Fer Fy | hee CO) Pu (7, 3. 6) 
EE A ce Ar i Be IR XRHE (CL. 3. 20:50 ,0 是 主体 中 -一 个 分 
TEHER. C. 3.6) 式 的 物理 意义 可 以 由 57, 2. 23) 式 看 出 , 激 子 的 
TERK ES Bec RR T SPD EES MOA ES, BSF 
E YE r= 0 的 什 yg: COO A. 而 由 (7. 2. 26950, | de (0) [P= 
línan STE Re a. RA Ow FS BRA f 
相同 . 由 于 Gaata «1. I. 请 所 请. 
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BY pA uE BA CBE BICT- I) de FRO 
Hn — HAT |? 


z 
fremag |". 2 (n3D 


其 中 F OD ERT SR 是 激 子 的 质心 坐标 . 由 十 杂 
质 束 缚 激 子 是 通过 一 个 短程 势 , 束 线 激 子 的 包 络 函 赦 可 以 写 为 


F(R) 一 = TE (7.3.8) 
a 2 
其 中 
z 15/5 
a= [zb (1.3.9) 
B 


Es 是 激 子 的 桌 缚 能 ,AMf RECTORI RAMAZA. CT. 3. 8) 
式 代 入 {7. 3.7) 式 ,得 到 | 
Forex = fan / us. (7. 3. 102 
对 于 CdS, BBW om.— 0. 2mo, M= 1. 62m. Oni = 49. 4 A’, 
f[.,—2.56 X 107, E; —18. 3 meV, E;, —8. 3 meV. (7. 3. 90 FR 
ff. —11.3 AoA, =16.8 À. ÑC. 3. 10 X A 
Ji, = 2410f. = 0.6, 
df = T3Af. = 1. 9. 
因此 束缚 激 子 的 振子 强 诬 应 与 理 杷 的 带 边 贱 迁 据 子 强度 相当 . BR 
利用 C7. 3.1) 式 , 取 nn 二 3.05, 求 得 7;, 770. 56 ns ,rr — 1. 85 ns, ae 
验 结果 相符 1. 

由 图 7. 8 可 以 看 到 CdS SEXETREE — 1 E ER FEE: 强 的 声 子 
fe £k I. Be RMS RAC LOS, I A ER HE 
41 DD ast Re RS FETA ENEH R XE HG T. T. MERE EE X 
LO FÍ-TRER (37. 7 meVJ 处 有 同时 发 射 光 学 声 子 的 兴学 声 子 翌 
R. 这 种 声 子 参与 的 光 婚 迁 不 是 由 于 动量 守恒 ,而 是 由 于 位 形似 标 
3| za frg de EFT RICE 4. 4 节 ). 由 声 子 伴 钱 与 零 声 子 线 的 强 
度 之 砂 , 可 以 估计 出 束缚 激 子 与 声 子 耦合 的 黄 - 李 因子 $. 对 大 多 
数 半 导体 的 杂质 ,5S 一 般 小 于 1, 图 7. 9 是 ZnSe 薄膜 在 不 同 温度 
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(7. 3. 11? 


下 的 荧光 谱 - 


OE pq DE DECRE ie 


1.55 1.76 1.96 2.16 2.38 2.56 2.76 
StF Re Mt /e V 


FE] 7.9 ZnSe WRT SLEEP a) deco 


图 7. 9 PJ, Be P E E E eT LDAP 是 (D-A) 对 
的 牙 迁 峰 . 从 图 中 可 以 清楚 地 看 到 一 直到 4 级 的 LO ECT TEZR. 根 
HGS Fs Pe ,第 p 级 声 子 伴 线 的 相对 强度 为 

I, = S,exp(— $)/p!, (7.3.12) 
其 中 5 是 黄 - 率 因子 . 由 实验 结果 得 到 (D-A) 对 束缚 激 子 的 S = 
0. 58. 

ERAN SE FEE Cas i BE - 些 补 充 . 根 
4i 3E AR ER je. 2S FOLGE UR BM OG. 2 SEXE G3 
概率 相等 ,等 于 <7,1.5) 式 . E Bl] Br Bp 16 85 d aoe SER uA hy 
AY) fide Hd peek PE RES. CREE US. tin n] 
VA AZ ER OR ELSE GEO GE SB. BEBE BOTE LS RE BERE 
( REGS RE ER) AS BRE Ae E ae a tS OEUNEU: 
收 RE SE RG LS e-h.e-A,D-h, D-A 等 .也 可 以 发 生 在 间 
一 个 带 的 态 之 间 ,例如 超 草 将 的 导 带 子 带 间 星 迁 . 杂 质 态 基 帮 和 激 
发 硒 之 间 茎 迁 、. 回 旋 共 振 等 ,这 些 牙 迁 吸收 或 放射 的 光子 能 量 都 在 
红外 . 针对 各 种 不 同 的 光路 迁 过 程 ,公式 (7.1.5) 将 取 不 同 的 形式 ， 
以 不 给 出 一 些 主要 的 结果 ,详细 讨论 可 见 文 献 [9] 
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1. Su Al pe DB AL EK XE. 导 带 边 和 价 带 边 波 函 数 痢 是 布 洛 
ME. 要 计算 茎 迁 抵 阵 元 ,一 般 利 用 经 验 属 约 方 法 ,计算 在 对 称 
点 上 的 能 量 和 波 函 数 ,这 个 波 踊 数 是 平面 波 展开 ， 


(r) 一 ——— * Ceexplit&, + G) *r], (7. 3. 13) 
Hr) = JF Coen Lice 


Ek, BEX RP SHE R, G BARA SAARC 是 展开 系 
数 . 利用 7.1. 1025, n BG f8 


Malko) = Gl pAlb = TCZCuGO. + GO, (7.3.14) 
G 


其 中 C6 Coat BE SMA EP] PE TREE FETTE RA. ERARE 
概率 时 ,常用 到 下 面 的 量 ; 


Q= Žala (7.3.15) 


它 具 有 能 量 的 单位 , 计算 发 现 ， AAT ar BBE Ae BUE SHE, Q £5 
10 eVIE) BR. 

2. ATERT. 已 经 在 7.2 节 中 详细 讨论 AT SB RIL 
RR X dS RIE ae OS Sh PE TR r—0 的 数值 
fe fu AEH (07. 2. 222 3X. 

3. Sen RI UTE eg a AS [A I RE. SR ER S. ER BOO. i 
mAT e Se 5 ET EAS EZ RE LE PRBCRETE 3 UR SS EU 
HARRER., 

PT) = Fp Cr). (7. 3. 18) 
EK EB PESE 
Ci | polf>) = CFC | Fi OOo ML). (7.3.17) 
{HOSE de cg T 28 PEE LC ea BRE SR [E 2C. 

4. 问 一 个 带 ( 导 带 或 价 带 ) 内 各 局 域 态 之 间 的 婚 迁 . 在 交 献 
[9 中 已 经 由 有 效 质 基 理论 严格 证 明了 ,应 该 从 有 效 质量 哈密 畅 基 
出 发 ,将 其 中 的 动量 算 符 pa 改 成 pot Ce/c) A Hot A FE CD IG 
场 的 矢 势 . 然后 再 展开 , 取 (eyc)4。p。 作 为 偶 极 既 迁 算 符 . 
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VA Ep ar t Fay da AS A Bat MURS AES E Rn E 
it EE Ae TAY SA. pe db RRR Gno/m Aæ * p. 与 带 间 
(RAE PRE TETTE EG EE ASE — Pn / m^ OAT. A PRE RETA 


álg.lD = me (ry p FG dr. (7.3. 18) 


对 于 简 并 带 ( 价 带 ? 内 局 域 之 间 的 路 迁 或 者 带 内 磁 能 级 (回族 共 
振 ), 偶 航 既 迁 算 符 就 比较 复杂 ,可 以 参见 文献 19] 的 表 9-1. 


7.4 半导体 的 拉 曼 散射 


光 散 射 是 研究 固体 中 元 激发 的 一 种 有 力 的 工具 ,其 中 研究 声 
于 的 有 二 类 散射 : (1) 拉 曙 散射 ,散射 光 的 频率 与 入 射 光 的 频率 
有 较 大 的 偏 移 , 并 且 基 本 上 与 散射 角 无 关 , Ede b GE PSP BER I 
起 的 . (2) 布 里 渊 散射 . 散射 光 有 小 的 频率 恼 移 , 偏 移 的 大 小 随 着 
散射 角 连 续 地 变化 . 它 是 由 声学 声 子 散射 引起 的 . (3》 瑞 利 散射 . 
散射 光 没 有 频率 偏 移 ,这 一 节 主 要 讨论 拉 曼 散射 . 

拉 坚 散射 可 以 有 才 种 实验 配置 ,通常 用 符号 (9B Da ' 描 与 ， 
其 中 asa ' 分 别 表示 入 射 光 和 散射 光 的 传播 方向 ,8 和 8 ' 表 示 入 身 
光 和 散射 光 的 偏振 方向 . 例如 2 CP 0 y 表示 散射 光 方向 与 入 射 光 
FEA x CBB x em BAH SA STIG AH Bt CIE 
NUN. 利用 各 种 实验 配置 ,可 以 研究 材料 极 化 张 量 的 各 个 分 量 . 

根据 经 典 的 电 勤 理论 ,入 射 光 在 系统 中 产生 了 一 个 与 时 间 有 
关 的 偶 极 年 POX > ert). 而 一 个 具有 加 速度 的 电荷 将 发 射电 


磁 波 ,其 强度 正比 于 | PO! S A STJEO5 E Ac Eb E— Eoso, 
Wi E Pe ee) A aR 
PG) = aE(t) = aE,cosogt, (7. 4. 1) 
其 中 a 称 为 电子 极 化 率 , 简 称 极 化 率 . 在 一 般 情况 下 ,P 与 E - 
定 在 间 一 个 方向 ,所 以 a 是 一 个 二 阶 张 量 . (7. 4. ]) 式 写成 分 量 形 
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式 为 
Pet) = > age: Ep D. (7.4.2) 
a 
电子 极 化 率 依 赖 于 系统 的 电子 分 布 ,而 电子 分 布 又 随 着 原子 位 置 
的 变化 t 晶 格 振 动 ) 而 变化 . 以 一 个 最 简单 的 二 原子 分 子 为 例 天 ， 
TPS 7. 10. 其 中 画 出 了 一 个 振动 模式 : 两 个 原子 沿 连 线 方向 的 相 


图 7.10 (a) “FP dez 
Coo REE eCQO E ETE HI SE Q HBR 


HRA. ERU IERI AE SR QA e Gu — 2) EP n 和 ws 分别 为 
两 个 原子 的 位 称 量 ,yy 是 约 化 质量 .电场 EE 沿 连 线 方向 ; 寺 此 PP 和 
E 在 同一 个 方向 ,a 是 一 个 标量 , 显然 , 当 息 为 正 或 负 的 时 候 , 电 子 
分 布 是 不 同 的 ,因而 极 化 率 < 也 随 之 变化 ,如 图 7. 10) Bro. X o 
RHA HRH. IE 

a 一 a, 十 EJEE HESSE 十 (7.4. 3) 
—R dir SEN EB 忆 的 线性 项 确定 ,二 级 拉 曼 散射 是 由 已 的 二 次 
项 确定 等 等 ,下面 主 要 讨论 一 级 拉 曼 散射 . 

"t Roy Te SIL as V T Q = Qycose,t ,得 到 
ali) = a, 十 | oe Qrcosant, (7.4.4) 

BEC.A. 4) 式 代入 (7.4.1) 式 ,有 


P(t)— a,E,coswgt + 


9 . 

3 QE, cosex cosas t 
0 
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- Ow 
X [cos (wa, — wi)t + cos(wr + c € T. (7.4.5) 


C7. 4. 50 ch RR BR BA UBL. wr 振动 , 而 且 以 频率 
cg +o Fie 2] 3x Ae LE y Te DER HER PET EL P7 E. 
散射 光 的 强度 
IG) = A| P|, (7.4. 6) 
其 中 A 是 一 个 常数 .将 人 (7.4.5) 式 代入 (7.4.6) 式 ,得 到 ， 
IG) = AEI[Ecos*egt + kicost C wg — c M 


+ &icost(em 十 mt 十 SEM, (T. 4, 7) 


其 中 
kl = ow, 
1{ Oa}? 
ki 一 二 50 Qs (iy 一 wh )*, 


0 CT. 4. 8) 


将 (57.4.7) 式 对 时 间 上 积分 ,并 取 平 均 ,可 以 证 明 17. 4,705 nx 
HA 3658 SE EPI OTR 2 S. FLUE gii — 1908] CS JE 288 BE. PUR ， 


I = lim +f Idt = LAEL +R+RD. (1.4.9) 
T 一 to 


计算 PQ?.4.5) 式 ) 的 傅 氏 变换 的 平方 ,就 能 得 到 散射 光 坊 率 
的 频谱 


Po) = A lim = 


Te 4 2 
| n P (Ded |. (7.4.10) 
经 过 一 些 简单 的 代数 运算 ,并 利用 
lr) = l lim 


.  sinm?mt 
1 2 
Too CT 


; (7. 4. 11) 
if 

Plw)= NAKAO Ce — we) + Ablow — (we — a) ] 
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+ Aiô Lw — Cop 十 e]. (7. 4. 12) 
由 (7.4.12) 式 给 出 功率 频谱 如 图 7.11 所 示 , 由 图 可 见 ,散射 光 的 
频率 位 于 am cg — ax 和 wr 十 wL ,其 中 频率 为 wn BTE ERE SIC E ERI 
散射 ,而 em te ABT A ale AT. 


Piw) 


Stokes 


anti-Stokes 


QR — en. aR upto € 
图 7.11 AHATEA 
虚线 是 由 经 典 理论 得 出 的 , 实 线 是 由 县 子 理 论 得 出 的 


c — ex BR ÀJ Stokes 频率 ,wr 十 on 称 为 Stokes 频率 . 按照 
(7. 4. 12) 式 ,Stokes BUM AL Stokes 散射 光 强 度 之 比 应 为 
也 就 是 Stokes 线 应 比 反 Stokes 线 弱 ,这 与 实验 不 符 . 这 个 矛盾 由 
量 于 理论 解决 了 ,根据 量子 理论 ,Stokes AV HA Stokes 线 强 , 并 
且 强 度 之 比 与 温度 有 关 . 

以 上 的 讨论 虽然 是 从 二 原子 分 子 出 发 ,但 是 可 以 推广 到 晶体 
的 情形 . 这 时 极 化 率 是 一 个 二 阶 能 重 , 如 (7. 4. 2) 式 所 定 习 的 . E] 
为 我 们 将 研究 固体 的 一 级 拉 曼 散射 ,所 以 我 们 感 兴趣 的 是 极 化 率 
对 品 棕 振动 止 则 坐标 外 的 一 级 微 商 ,(Bapss,7aQy) CIECT. 4. 4) 式 )， 
Asm be Xt Sik Ro , 它 与 上 述 量 相 差 一 个 常数 因子 ， 
BA pz 4K fa PL ERC 3698 HE 

dicc jes- Reel’, (7. 4. 14) 
HP ei HI e. SP BAA SHG BT SE 7r fe TET EC Gr A Bt CHEER E 
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矢量 ). 极 化 矢量 属于 唱 体 点 群 的 一 个 (或 几 个 ?不 可 约 表 示 DSL 
了 使 dI 为 不 变量 , 灵 必须 按照 了 和 Ps 乘积 的 不 可 约 表 示 些 换 ， 

Pe = Pt x T= Pa t Pe tee. (7.4.15) 
E FARAR ee Si pk eo RHE PRON ROE RS, 
如 果 DPA. 4. 150 3X PI SEP AR Pu 相同 , 则 这 一 种 振动 模 
忒 将 对 拉 曼 散射 有 贡献 . 否 囊 将 不 引起 近 曼 散射 . 

以 上 讨论 是 假定 散射 声 子 的 波 矢 4% 一 0, 这 是 因为 入 射 光 -一 般 
是 在 可 见 光 范围 ,4 为 1000 nm 量 级 , 它 的 波 矢 上 二 2x/2 为 
10° cm ' E £X. 而 声 子 波 天 8 的 范围 是 布 里 渊 区 2r/a 的 
10 ~10° cm | aOR FGF 865 08 A: AL UE BE SE g— 0. 

MEH AH Aik. Si. Ge. Sb PER BERE OT IXD.I 
是 对 两 原子 迷 线 中 点 的 反 污 对 称 性 . 卫 。P 为 卫 : 表 示 , 因 此 

Pe = DX Py = D + De tile tle, (01.4.16) 
其 中 rE TIRE, ES a9 es 站 ,Tw,…* 是 偶 对 称 的 . 四 此 
内 有 偶 对 称 的 声 子 模 才 会 对 拉 曼 散射 有 贡献 , 下 面 将 证 明 ,对 金刚 
石 结 构 的 几 个 半导体 ,声学 声 子 是 奇 对 称 的 , 按 站 ;表示 变换 .而 光 
TST ERR RR Ts 表示 变换 ,因此 只 有 光学 声 子 对 拉 疡 
散射 有 贡献 . 另 一 方面 ,对 于 红外 吸收 过 程 , 它 是 吸收 一 个 光子 , 产 
生 一 个 声 子 , 内 此 要 求 声 子 的 对 称 表示 与 光子 的 表示 相同 . ZEA 
石 结 梅 中 ,光子 的 表示 是 ss. ARAM SR TSS MRK, E. 
光子 的 波 矢 很 小 ,而 声 子 的 能 量 在 g~0 时 为 零 ,因此 不 能 发 尘 红 
外 吸收 .根据 对 称 性 ,能够 写 出 对 应 于 (7.4. 16) 式 中 各 表示 每 -一 分 
最 的 拉 曼 张 基 , 它 必 一 个 3X3 的 矩阵 . 表 7. 1 给 出 了 人 金刚石 , 闪 锌 
ROBA ETPTEW CA ASE RUE EDU, 其 中 ac,… 都 是 - 46 
常数 ,没有 标 出 的 矩阵 元 都 为 零 . 

拉 受 张 量 在 实验 中 有 很 大 的 用 处 , 它 能 判断 在 什么 配置 下 能 
MEATS BH. 例如 在 金刚 石 结 枸 中 ,只 有 Ps 的 表示 参与 拉 意 
散射 . 由 表 7. 1 可 见 , 拉 曼 张 量 的 对 角 元 都 为 零 ,只 有 非 对 角 交 不 
ASS. 因此 在 实验 配置 aCBBg a'D, BI B ' 49 SI SUR ASTE YER E 
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AI OU AI OUS AI "y yd UV (sd neni; 
CECI SI ad cr ay typ ly wq o ne 
^87) prid 

S 5 Tay . e ra Ty Ip J 
37 OU 了 P "2s 


AI Ply Wo wc 


L T PL mer 
si 了 ‘YT £I se 7 "I LT. el f EJ ci J V[ 5 zer 
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射 站 的 偏振 方向 ,就 看 求 Bue, WOR aSr UE BI — y. MRR 
8' 二 8, 则 就 观察 不 到 拉 曼 散射 . BTS REDE ra 的 大 小 ， 
则 要 由 量子 力学 对 不 向 材 料 的 声 子 模式 和 光子 - 声 子 相互 作用 i 
VY A EG IJ. 
MARTY ,光子 的 表示 为 Pis, 因 此 由 (7.4.15) 式 ,有 

Dr = Pa X Pi = Di t Pia + list Pay. (7.4.17) 
由 于 光学 声 子 属于 Dan AW Ee sth See. 由 表 7.1 
WL, EM MS KS eh oR. 声学 声 子 也 属于 Du 
示 : 但 是 它 的 能 量 在 gss0 时 为 要 ,所 以 不 能 引起 拉 曼 散射 ,只 能 产 
生 布 里 渊 散射 ， 

NHR AW. EEA A. a Ce. IR z Fe 
ADA x.y 方向 是 不 等 价 的 , 光子 的 表示 是 DL CRE > 方向 ?各 
CCAR zy Wi). 因此 

Pes (+ P8) X (GP, + P2 = OP, + D, 4+ ar. + T 
(7. 4. 18) 
CP Pols Falls Tl IRRES Ee Ri RS CA, (AS BIS BS 
E,.E Rm. WEE ARTS 给 出 ,关于 声 子 的 对 称 表 水 下 面 将 
讨论 . 

Xe RES HE ASIA SRO 我 们 考虑 的 是 一 点 
(9 一 0 的 声 子 .因子 群 定义 为 在 晶 格 点 群 的 对 称 操作 下 ,- -元 胞 内 
的 原子 变换 至 同一 类 原子 位 置 成 者 不 同类 原子 位 置 所 组 成 的 群 . 
对 会 刚 石 结 椅 ,一 元 胞 内 有 两 个 原子 并 且 是 相同 的 ,在 点 群 O, 的 
有 亚 对 称 操 作 下 ,原子 变换 至 同一 类 原子 位 置 上 . 在 另 -- 些 操作 
下 ,人 两 类 原子 的 位 置 交 换 . 因此 它 的 因子 群 表示 和 特征 值 恕 表 7.2 
所 示 . 


Ri.2 金刚 五 结 构 因 子 群 的 表示 答 阵 和 特征 慎 


由 表 可 见 , 它 的 表示 矩阵 是 2x2 的 和 矩阵 ,其 中 DD 是 对 角 的 ,4 是 
反对 角 的 ， 

1 "| a= |. 
0 1 1 0 


TREE BSP EL SP Ss 2 和 0. dde 7. 2 的 特征 值 可 以 将 因子 群 分 
MAMA, 而 蝇 格 振动 位 移 矢 量 &w EO, ARPA» 
因此 金刚 石 结构 广 声 子 具有 对 称 性 ， 

Dix Di = Iis, Pe X Lys = Pos. (7.4.19) 
声学 声 子 属于 CRM eH SRT RT Rm. eR 
对 称 的 . 

对 估 锌 人 矿 结 构 , 一 个 元 胞 内 两 类 原 于 是 不 同 的 . 在 Tu 群 的 对 
称 操作 下 ,一 类 原子 只 可 能 变换 至 同一 类 原子 ,所 以 它 的 因子 群 表 
示 就 是 全 同 表 示 站 ,声学 声 子 和 光学 声 子 的 表示 前 是 属于 DE 
示 . 对 针 锌 矿 结 构 , 一 个 元 胞 内 有 4 个 原子 ,两 类 原子 是 相间 的 , 田 
两 类 原子 世 是 相同 的 . 在 Cu 群 的 对 称 操作 下 ,因子 群 表示 是 二 纵 
的 ,表示 上 官 阵 有 的 是 对 角 的 ,有 的 是 反对 角 的 ,类 似 于 金刚 石 结构 
的 表 7, 2, 因子 群 可 分 解 为 属于 D Ds. 而 品格 振动 位 移 矢 量 x 的 
表示 为 DGR z FEDA TOR zy 方向 ). 因此 六 点 声 子 的 表示 
为 


p= | 


(OG; POXQVTDPO—DPBPQRDPTPxI 
= +r; +i; t re (7. 4. 20) 
出 于 一 个 元 胞 内 有 4 个 原子 ,所 以 (7.4. 20) 式 的 每 一 个 声 子 表 示 
都 有 2 个 .可 以 证 明 , 其 中 1 个 局 和 1 个 书 表 示 属 于 声学 声 子 ， 
其 他 都 属于 光学 声 子 , ECL 4.18) 式 比较 ,可 以 得 到 ,站 ,TT A, 
表示 的 光学 声 子 将 对 拉 曼 散射 有 贡献 . 由 于 没有 反 演 中 心 ,局 和 
r, 舟 示 的 光学 声 子 还 将 对 红外 吸收 有 贡献 , 而 表示 的 光学 声 
子 对 拉 曼 散射 和 红外 暖 驳 都 没有 商 献 . 
TY 族 半 导 虱 化 襄 物 的 纵 光 学 声 子 (LO) 和 横 光 学 声 子 
TO) 的 频率 是 不 同 的 .用 拉 曙 散射 方法 一 般 可 同时 测 基 到 LO 和 
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TO 声 子 的 频率 .图 7.12 SILA ESSE 300 K FILE RHE 
prO. 两 个 贬 分 别 对 应 于 LO 和 TO 声 子 的 散射 , 用 拉 曼 散射 测 得 
的 各 种 半导体 LO 声 子 和 TO 声 子 (g 二 0) 的 频率 列 于 表 7. 3. 


| 
250 300 350 400 450 
fir FE fom ' 


E12 几 个 半导体 在 300 K FHEA eres it 


273 一 些 上 半导体 的 LO 和 TO PF (— 0) 88K. CA em) 


Gaf GaAs 
367 
403 


GaSb AIP AlAs AlSb InP InAs InSb 
269 231 440 361 185 304 219 185 
292 240 501 404  ]97 345 243 197 


针 锌 矿 ( 六 角 ) 半 导体 的 情形 比较 复杂 , 它 的 一 个 元 胞 内 有 4 

个 原子 ,除了 3 个 声学 声 子 模 外 ,还 有 9 个 光学 声 子 模 , XE D 点， 

这 9 个 光学 声 子 寞 应 该 是 : Dor r 和 2 了 "表示 . 在 实验 上 需要 

来 用 不 同 的 配置 对 各 个 声 子 模 进 行 指认 " 旬 , 以 下 以 闪 铎 矿 结 冤 为 

和 例 , 说 明 如 何 利用 实验 配置 指认 声 子 模 , 如 果 取 zty,z)zx ABC 
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散射 ) ,由 于 人 射 兴 和 散射 光 的 偏 据 方向 分 别 为 和 mE T.I 
可 见 , 它 对 诬 于 拉 曼 张 量 Ps。 的 第 一 分 量 , 也 就 是 要 求 辕 格 振动 的 
UBER z 方向. 另 一 方面 ,入 射 光 和 散射 光 分 别 沿 十 > 和 一 
Fe] th kt Fai A RAK AR cA. 由 动量 守 
恒 ETAR g 也 是 灌 z 方向 ,等 于 一 距 . 因此 声 子 的 振动 方向 和 
狂 天 廊 阿 是 一 致 的 ,是 纵 光 学 支 .所 以 在 cGy cde BP. n gE M 
得 LO 声 子 的 散射 率 . ORS T T EUER Cy s PPR II 
仍 是 沿 工 方向 ,但 波 矢 方 向 沿 [1,1,0j 方 向 ,因而 同时 包含 了 纵波 
和 横 波 ,能 测 得 由 19 和 TO 声 子 引起 的 散射 峰 . 
拉 曼 散射 的 微观 量子 理论 是 比较 复杂 的 ,因为 它 是 一 
过 程 ,首先 电子 吸收 一 个 光子 从 初 态 (iD) 茎 迁 色 -~ EAE 
XE id B T dà Pt EE aH eR E — PET ATARE 
Z (k). Ra BER — 36 T pr 8| grs Go). 这 过 程 的 概率 ， 
Pec 5 » Ge d GEB |) Oc Has HO | | 
+ fes — BCE; + Aog — (E, E he 
(7. 4. 21) 
AP He Ha TH ABS ERA T-- REAR Se, 
RoR Ren p 28 A ASSET A TAR. 


Ves D. 
{th 


Gla cc i + 1]Qy[n> = (T. 4. 22) 
^ 
Den,” 
AP“ + ap et RO ARK — 4 E E, dU EE RASA 
Stokes 和 反 Stokes 过 程 .n EE TR. TART F, cde ee it 
"EO EC 


e l 
exp(ha, /kyT) — 1 
考虑 到 声 子 数 的 分 布 ,最 后 得 到 单 志 子 的 散射 截面 ， 


(7.4. 23) 
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— ARS 92 A | 1,1 
[ = AE Kom Fon 55) soit oy + 3!l 


(7.4. 24) 
SARER. 4.8) 式 比较 ,发 现 只 是 其 中 的 Qi LT E T 
jo [nt lxi. Fl 此 Stokes i Ej Et Stokes 04 24 HE =z Lb 


20A 
(7. 4. 132 RAE A 


Tua " toy m an 4 n 十 ] — Cop 07 an) p Fm 
Faces { top + ta 3^ n (wg 十 a>" 


(7. 4. 25) 
SRE T ATER, aae]. 这 是 由 于 当 温 度 趋 于 零 时 , 系 
统 中 声 子 数 趋 于 零 ( 见 (7. 4. 220 0. 散射 过 程 中 不 可 能 吸收 声 子 ， 
只 可 能 放出 声 子 ,这 就 是 量子 理论 和 既 典 理论 的 主要 差别 ,由 几 
7.1) 示意 地 表示 出 来 了 . 
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第 八 章 ”半导体 的 非 线 性 光学 性 质 
8.1 研究 动力 


AE UB BIA EES A mum E PRF TR RES RV. LL. 
过 去 20 年 间 . 通 过 对 丁 发 生 在 pst10 73) fs(107" s) Bt TR] By 
度 上 的 快速 微观 过 程 的 基础 研究 ,人们 和 希望 和 解 半导体 器 件 的 最 
小 极限 , 一 些 基本 的 物理 过 程 ,如 : 动量 和 能 量 的 弛 瑰 , 载 流 子 -我 
ULT EET e VB FS PU REST ,光学 声 子 散射 的 机 制 , 以 及 载 流 子 扩 
散 等 已 经 被 详尽 地 研究 了 . 

在 半导体 微 电 子 问 件 中 ,高速 和 小 距 疯 是 紧密 相关 的 , FL JL 
十 个 nm HAKEN ae GE LER RS TRE RE TE] RE EL 2S8 — ps 
甚至 儿 百 个 后 .这 一 事实 大 大 推动 了 小 尺寸 电子 器 件 的 研究 , 这 种 
高 速 器 件 的 发 展 要 求 对 于 在 一 个 极 短 时 间 标 度 .上 半导体 中 载 流 子 
各 声 子 的 各 种 动力 党 过 程 有 一 个 清楚 的 了 解 , 例如 : GaAs 的 场 效 
应 晶体 管 和 异 质 结 双 概 蝇 刁 管 的 最 高 可 法 到 速度 受到 电子 在 导 带 
内 高 迁移 率 种 低 迁 移 率 区 域 之 间 的 转移 率 限 制 . 再 如 ; 半导体 中 
的 和 能手 弛 驳 率 受到 在 载 流 子 平 衔 过 程 中 产生 的 非 平衡 声 子 弛 好 率 
限制 . 

利用 光学 方法 研究 半导体 中 的 各 种 动力 学 过 程 是 最 直接 和 六 
便 的 . 用 一 个 油光 脉冲 去 激发 半 导 司 ,观察 它 的 光学 性 质 ,如 鹃 收 
系数 、 蒋 光 强 度 随 时 间 的 变化 ,就 能 了 解 半 导体 中 载 流 子 的 各 种 邦 
徐 过 程 ,但 在 早期 研究 者 面临 的 最 大 挑战 是 如 何 得 到 高 的 时 间 分 
BEES. at E] Ak imp BR EE BR A. ST] op Re RR AT. 在 80 年 代 早 期 ， 
亚 ps 级 的 激光 脉冲 研制 成 功 使 得 研究 时 间 分 辨 率 超 快 讨 程 成 为 
可 能 . 但 是 传统 的 高 速 电子 装 崩 不 能 用 来 测 莽 超 快 的 光学 过 程 , 因 
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AE ius] P B-r [8] Ec 28 gt JLA S RE. 因而 发 展 了 一 系列 的 
HRS fa M Ew ER. m. 泵 - 探 束 技 术 . 条 纹 相 机 、 兴 学 Kerr 
门 、 上 转换 门 等 | 

34 — ^p BIOG Bk BR 8 EISE SHE ET SEE A te BA oc SIS E. 
TE SCHECRU (ftir FH BE aS E T YFIB BOUT at BC AE 
其 完全 转移 给 载 流 子 ,导致 了 非 平衡 载 流 子 黎 度 的 产生 ,它们 具有 
AES ie He a EE. 当 系 统 趋 于 平衡 时 ,发 生 了 动 基 和 
Hb BEA SR CHE I, 8.4 T0 ,其 中 通过 了 多 种 的 散射 和 动力 学 过 程 ， 
它们 的 特征 时 间 见 表 8. 197. 


$8.1 半导体 中 的 基本 过 程 


微观 过 程 特征 时 间 (s) 
"PERTE: T Oo ——  — —— 5 5$ 107151071 
13 [8] frt BT "-nL 
谷 内 散射 iocus 
Ril ET UE "— 
光学 声 子 -声学 均 子 相互 作用 1071! 
HATE RCO. 1 gm) 19- 
RRE E RE 1079 em 73) 197" 
辐射 复合 — 
cae BC prn? 16-5 


除了 时 间 过 程 以 外 ,激光 脉冲 在 半导体 中 产生 了 大 其 的 载 流 
于 ,从 而 引起 多 体 效 应 ,直接 影响 半导体 的 光学 性 质 . 半导体 光学 
性 质 不 再 是 线性 的 ,而 是 非 线性 的 ,如 : A RR Pe. 
半导体 非 线 性 光学 性 质 可 分 为 以 下 几 类 , (1) 光 频 率 远 离 共振 频 
AE ER ELTON ELE dx SERRE JOE LOS] a EXE HE dE fs HEAR. 
如 ; IR. — BR PER ES Kerr 将 应 ,二 次 光学 Stark 效应 ， 
泛 学 相 共 粥 及 光子 回声 等 . (2) 光 频 率 接近 共振 频率 , 载 流 子 在 能 
容 之 间距 迁 , 讨 程 是 耗 获 的 ,响应 速度 受到 杂质 散射 限制 . 如 ; te 
和 吸收 引起 的 非 线 性 折射 率 , 受 激 Raman 散射 等 . (3) 与 电荷 分 
离 有 关 的 光学 非 线性 , 如 基于 阱 中 的 电光 效应 ,吸收 和 折射 随 外 加 
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电场 变化 ， 
为 了 更 好 地 理解 半导体 的 非 线性 光学 性 质 , 我 们 先 苦 虑 一 个 
二 能 级 条 统 ， 


8.2 二 能 级 系统 在 外 场 下 的 动力 学 性 质 
假设 -个 二 能 级 系统 ,例如 原子 的 基态 和 疝 发 态 , 电 子 目 脐 的 


二 重 态 等 ,电子 在 这 二 能 级 上 的 占据 概率 分 别 蚌 Cl 和 Ctl 和 和 2 
分 别 表示 基态 和 激发 态 ). 因此 可 以 用 一 个 二 分 量 的 函数 米 表 年 这 


DET 
Ci! Jey fe 
= 一 4 ,2.1 
»" | |C, | e? RD 
其 中 | | FIC, | 是 振幅 ,为 AY, A. hd HI AEE 
ICI m [CS]? = 1. (8. 2. 2) 


此 外 ,系统 的 物理 性 质 只 与 相 角 之 差 Yo X PELIS T RF 
这 个 态 , 只 需要 两 个 独立 参量 (实数 ). 

为 了 避免 相 位 的 任意 性 ,通常 引入 个 等 价 的 密度 矩阵 来 表 
征 这 个 态 ， 


Ic, E C,C; 
一 |e (C8. 2. 32 
CC: |C* 
IH —41bh3&fECR. 2. 2) 式 要 求 
trp — |] (B. 2. 4) 


tr VEOUSB REDI Xe" (trace), JE Xd Pa ERG ZUR. 
利用 密度 年 阵 ,任何 一 个 物理 二 4 的 期 望 值 可 以 表示 为 


(A? = tr(pA) = tr(C App, (8. 2. 5) 
其 中 括 弧 中 的 A thee TRES EGE BESTE 
A; = | 加 | 站， f.) = 1.2. (8. 2. 6) 


因此 
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* la PAN Api] C1 
(Ab=¢t Ag = CC e| | | 


Aa Ag C» 
= C Ant CC Ag +C$ Cs Au + CL Ans (8. 2. 7) 
就 可 以 写成 48. 2. 50 X. 
vs TERE oyeup S n. 
p= d? = ce Cr), (8.2.8) 
i A A SE. AA gb ah e 


in! = Hy, (8. 2. 9) 


其 中 五 是 一 个 2x 2 的 窍 阵 哈密 顿 量 ,可 以 得 到 密度 矩阵 的 运动 方 
f 


ge — = 9L y _ Ley — ot H), 
或 者 
in 9? — Hp — eH = LHe]. (8. 2. 10) 
利用 C8. 2. 5) C8. 2. 100 3X WT RATER £E SE 8 BE Bit 4 期 望 值 的 运 
动 方程 为 
ine (AH — HA) + inl), (8.2. 11) 


引 人 蜜 度 算 阵 的 目的 不 是 为 了 研究 单个 的 二 能 级 系统 ,而 是 
六 了 俩 究 由 许多 相同 的 二 能 级 系统 组 成 的 统计 系 综 . 对 这 个 系 综 
定义 平均 密度 矩阵 


p= N 2e (8. 2. 12) 
其 中 o 是 第 + PRR REN 是 系统 的 总 数 . 物理 量 A 的 
CES EE AT LA eR. 


DES a= 1 trip Ad TrpA). (8. 2.13) 
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RBS o SBP ARR RE o — Iie E 
(8.2. 40 3C (BD p — PAY Sl BEER YE EXT AT E. 由 
(8. 2. 3) 式 可 见 , 非 对 角 项 CC 主要 表征 系统 中 两 个 态 的 相 角 差 
Y, — Y. 如 果 系 综 中 所 有 系统 的 相 角 差 都 相同 , 则 5 与 o FER f 
项 相等 , 系 综 称 为 完全 相干 的 . 如 果 系 综 中 各 个 系统 的 相 角 差 是 无 
规 分 布 的 :平均 的 结果 ,2 的 非 对 角 项 为 零 , 这 时 系 综 称 为 完全 不 
FAY BT. RTT AS. MARR ARSE. 下 面 我 们 将 
讨论 相干 情况 PRS p=). 
系统 的 哈密 顿 量 可 以 写 为 
H =H, +H t+ Ha, (8.2.14) 
其 中 五 ,是 没有 外 场 作用 下 的 哈密 顿 量 ,Hi 是 系统 与 外 场 相互 作 
用 的 哈密 顿 量 ,Hr 代表 各 种 弛 队 过 程 的 哈密 顿 量 ,它们 使 系统 回 
到 热平衡 状态 当 设 有 和 外场 作用 时 ,系统 的 波 函 数 可 以 写 为 
ae te fh 
9 = MM , 
Hep EA ELS} a I dE AS A SESE EE. A EI 
la |? ab" e"! 


abo Uu lal? 


(8.2. 15) 


p 一 ' (8. 2.163 


其 中 e= iE — E MÀ, 
假设 外 加 光 场 是 一 个 频率 为 w 的 准 单 色 电磁 波 , 它 的 电场 为 


EG) 一 T LEGQe 7 p EÉ'Ge"]je. — (8.2.17) 


其 中 e 是 电场 偏振 方向 的 单位 矢量 . 于 是 系统 -电场 相互 作用 哈密 
‘HA 
H,G) = `E, DTe EWO] (2.19) 
-- era + Ett) of, 
其 中 32) 06,78 7-35 5| TG 1 GE B zr ER. EHE RT AC]. ECC 
Ae. rie BEER UBL Z7 [AL BY B DR BR c. 由 运动 方程 (8. 2. 100 RT D 
Ee ER B ee XR EETCRU7; F2 
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^ fea 一 一 Ol Go Fb — Ciad , Et 十 LE gs. elu: 


d 

fi ae = — Pi Au, 一 € (so — Pario * Ett) + Lifes Odie: 
d £s 

fi dt 一 es Pi — Pifo) * Et) + [ Hg, e]. 


(8. 2. 19) 
AA os =p FS ps 的 方程 可 以 由 ou B0 ARRE EE LR 
(8. 2. 17) 式 代入 方程 68. 2. 19), 假 定 光波 是 线 偏振 的 , 则 E(t) 是 
实数 . 假设 微 扰 哈密 顿 直 五, 和 He 是 个 小 量 , 则 在 方程 (8, 2.19) 
右 端 中 的 p He Tg S BE O.2. 16) 式 代替 .由 
(8.2. 160 T K, pA pa 分 别 其 有 eM eo MAST E GO B 
Bae “Me HAS. 在 最 后 的 方程 中 我 们 将 怨 略 指 数 因 子 中 
com 十 的 项 ,而 只 保留 Cem 一) 的 项 , 因为 后 者 能 反映 © BF a 
时 的 系统 的 共振 性 质 , 而 前 音 则 不 能 . 这 个 近似 称 为 旋转 波 近 似 ， 
F 4 一 内 s 一 m, 它 代表 入射 光 声 的 失 谐 度 . 经 过 简单 的 推导 ,最 后 得 
到 


dí 一 5 n 一 ADR 一 y Hres 


nos = if + 3 0h 一 pu) — > Heelies 
ten 一 一 Lg 一 PIP) 一 Lon Pu 
[ 2t " A 
(8. 2. 20) 
其 中 
pe, = pue = abte^, (8. 2. 21) 
BG) = er, - eE(1)/ A. (8. 2. 22) 
(8. 2. 22) C987 Rabi 跳跃 频率 , 它 的 物理 意义 将 在 下 面 解 释 ， 
E 
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[47 fnr Fi 
v= ile, — pro. (8. 2. 23) 
M = Par — Pile 
并 将 (8. 2. 20) 式 中 与 Ay OR TRA TA 了 :表示 ， 
f 
[Hs,p]hi = ihn, 一 euT, 
[Hapus — —lAhes/T; 
LHg.p]hos = 1 ACG, — pa) Ti, 
[Heys Oly = — i ies / T... 
B Paene TELLS LAT AAR. pe REET lg aS 
时 电子 的 布 居 数 , 荆 是 系统 达到 平复 的 弛 得 时 间 . pl 和 po 与 系统 
A A Tlie T ASO IBAA BY TE). AA T Te 
(8. 2. 23) KI8. 2. 24) 3X [V A C8. 2. 20) 式 ,就 得 到 wow 的 方程 


(8. 2. 243 


dau Hu 

di Au 一 T,' 

dv L Au + Bw — & (8. 2. 25) 
dz T, d. E. £9 
dw vU — Why 

dt m piv 一 T * 


(8. 2. 2) AR A EIU fad SY Gk o Rn TE 1946 5E 43 0 8] 7, Bj 
AUn i7 m. 
E C8. 2. 230 3X cw 的 物理 意义 是 清楚 的 , 它 代 表 了 系统 的 布 居 
Pr Fe Fe Ash, IE ERR 0, —1.05 —0, 0, wm= — ]. xL v 的 
V PER MANOR WE. uf DA RE HP (Cu i PER T A SER d BE 
(polarization B X «b. 单位 体积 内 包含 N 个 二 能 级 原子 系统 的 极 
化 度 
PG = Ner) = Nir(per) = Nel puera + prz). 
(8. 2. 26) 
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由 【8. 2. 28) RICS. 2. 2103 
HO— Uc 28, = 2pae", 
. i i | (5. 2. 27) 
“tiv = 2p), = 2p pe. 
将 (8. 2.27) 式 代入 (08.2.26) 式 ,得 到 


P(t) = (tu — i)erge "" +e.c.], (8.2.28) 


Hitt c.c. RARER TRA BER. 

级 化 度 与 极 化 率 (susceptibility》X 成 正比 , 巧 是 一 个 复数 . 实 
BE oe RU HU E. a v EUER 如 果 系 综 是 完全 不 相干 的 ， 
则 平均 密度 矩阵 的 非 对 角 项 &# Ao A, AB UR AE, 

PRM Hie Ait. 最 简单 的 是 稳 态 情况 ,也 就 是 
在 时 刻 :二 0 开始 ,对 系统 吉 上 一 个 稳定 的 光 场 ,这 时 Rabi 频率 
C8.2.22}) 式 ) 是 一 个 常数 ,不 随 了 时 间 变 化 ,将 (8. 2. 25} 式 中 方程 在 
端 对 时 间 微 商 项 取 为 零 , 则 可 以 求 得 

. _ Bw 
OTO AS iTr 
wo = — well + AT)? 
1 CAT,)* + #7 Ty 

FA (8. 2. 29920 FY V, , SE EAR DBT ez 一 1 系统 基本 上 
处 于 平衡 状态 , 当 光 强 逐 渐 增 大 时 ,tw A EE, AE 
伟 土 电子 占据 数 比 例 增 大 ,但 是 永远 不 可 能 超过 基态 上 的 电子 占 
据 数 , 因此 在 稳 态 条 件 下 , 永 近 不 可 能 实现 粒子 数 反 转 . 

极 化 度 已 (与 极 化 率 vy. Pewee = WAH 

Pwt) 一 的 
ew) = 1 + Xlo, E) = (n + in)’, 

其 中 mx Jer BERI EA UD. 由 (8. 2. 290 XE RT ULL HP w X 
不 式 分 母 中 有 访 项 ,也 就 是 天 :项 的 存在 , 随 着 光 强 的 增加 ,体系 的 
汲 化 雍和 折射 率 将 变 成 与 光 强 有 关 ,也 就 是 具有 非 线 性 性 质 . 

E (8. 2. 282,8. 2.29) 各 (8. 2. 30) 式 可 得 到 
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(8. 2. 29) 


(8. 2. 30) 


Ne* |rys * e| ^ fs CAT, + 1) 


YGu, E) 一 一 . (8.2.30 
&) Fl i + (AP)? + FTIIT] 
E TRER A By a EAS y 
gee wet 
Sw, — cee (8. 2. 32) 
2 
ee Sig E BJX S 
I= deem Go) E? (8.2.33) 
定义 饱和 光 强 I 为 使 到 一 za/2 的 光 强 . E (8. 2. 29) 式 得 到 
d _ WT. 
Lo PE AT (8. 2. 34) 
AHS. 2. 310 RIS A 
— Xo) 
xlo, E) = 47 DIS (8,2,35) 


其 中 (ww) 是 线性 极 化 率 . 图 8. 1 E x 的 实 部 和 庶 部 作为 和 的 图 
数 随 T/T RAZR?! 由 图 可 见 , 随 着 了 /Tw 由 0 增加 至 10,Rex 和 
Imy 随 之 变化 . 值得 注意 的 是 ,由 (8.2. 30) 式 ,Rey 的 变化 是 与 折 
射 率 n 相 联 系 的 . 当 ADO, An<l0;A<0, An > 0. Fl) Fix — 6 at, 24 
一 个 强 激光 束 打 在 一 个 材料 上 时 ,由 于 激光 束 中 心 和 边 毕 处 强度 
EE An 也 随 之 变化 ,自然 形成 透镜 ,产生 自 取 焦 或 者 自发 散 的 现 
5. 

如 果 光 是 -一 个 脉冲 光束 , 则 需要 考虑 u,v, w 随时 间 的 变化 . 
为 了 解 布 洛 赫 方程 (8. 2. 25) ,类 似 于 电子 自 旋 共振 的 运动 方程 ,我 
们 利用 一 个 矢量 模型 .定义 一 对 拓 量 是 一 Curu, uw M Q= 
(PG) ,0;2) WE TR 77 ENAA aE 


Hox R 4- Gb. (8. 2. 36) 


Wa Se E PROT LEA 7r SS HE BE UE AE, 
PERE: RR 将 统 着 8 作 进 动 , 进 动 的 角 频 率 为 o. QT o TUS. 
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Imzx 


—5 


Ü 5 
AE E AT 


图 3.1 PSR ETE XE) ASAE A A IER T 
Wü Ef Fang YEE UE, APARTE Pon TEL 


AU AG Ek Be SE BE AT fe}, ue is ah BR fe) 7) A). WE 
O<te<ir, A AY [8] fF] RA. PT ERR RT. R 的 运动 就 如 图 S. 2 Br 
A, FAS. 2a) ESE e 不 等 于 mm, 也 就 征 偏 离 共 振 的 情形 . 这 
时 号 是 一 个 在 Ga 平面 内 的 矢 基 ,分 量 为 一 8 和 ACC OD. 初始 
Brio 0).R— —w, TEE RETE pA S S c R MEA Q 
作 进 动 , 如 图 所 示 . ib nh ay Hg Ns 

220) = sgn(A)|Q| = sgn Co A B G) + A’, (8. 2.37) 

其 中 Go dog np ds BG EST [818] 2E (E. 如 果 是 方形 脉冲 , 则 有 是 

个 常数 ,图 8. 2 (DO CAE DEPT TRETE EE w= e A= 0. KA OE 

— ^it —u Jr p] 3 A ER E E Co ee SÉ RAR Fam D E AE 

动 第 频率 就 是 800.24 RR FAB w<0 HEA E SER] eo, 
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[£8. 2 ARAL LR a tu] 
(a) RAER ASG, (bo 共振 A=0 


项 明达 到 了 粒子 数 反 转 . 因此 粒子 数 肥 转 只 能 在 瞬 态 条 件 下 才能 
达到 , RRR ARAM, RB T be RU ER 
FE tet Me 23 OCA I) — ee A. Aa, 8 的 物理 意义 就 是 系统 - 光 场 交换 
能 其 的 频率 , 称 为 Rabi Flopping 频率 . 

在 瞬 访 区 ,还 有 一 种 特殊 情况 ,就 是 光 脉 冲 强度 不 是 常数 ,而 
是 从 1=09 开 妈 逐 渐 增 加 的 ,并 且 增 加 的 速率 比 R 进 动 的 频率 低 . 
这 时 光 强 是 绝热 加 上 的 ,我 们 称 绝热 跟 
随 区 . 昨 的 进 动 情况 如 图 3.3 BU 
从 1 二 0 开始 . 随 着 8( 电 场 玉 ) 增 加 .8 
iX Wf E —w 方向 向 一 w 方向 称 动 ,R 以 
一 个 很 小 的 锥 角 绕 Osts),JE H BEP OG 
het AR PRAM AR. 这 个 过 程 
fl, 


itt 一 im 
| 


lu == — sgnCeDsgn CA) B/ VR F A, 


(8. 2. 3) maa 绝 执 跟随 区 LR RB Oi) 
PC. 2. 28280 C8. 2. 30)7 式 可 得 到 极 化 MES 
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E 
Zla, E) — — sgn(w)sgn(A) - ——. 
enV (ha?) + Lelry, + el ECO F 
(8. 2. 390 
它 蚌 一 个 实数 ,并 且 与 电场 有 关 , 也 将 影响 折射 率 n 的 变化 . 

当 光 脉冲 过 二 以 后 ,由 于 弛 称 过 程 ,系统 将 回 到 它 的 平衡 状态 
g--—]. Hr- Fe TST oT: E uo ABTA, 了 | 是 
w BJ PRIEST. E uow 的 空间 图 {图 8. 2.8. 30 HR SE TE EIH 
T. ASRS] w HE RET, ARE] w= 点 上 ， 
EWR iE, OP =—0, AUK O= Aw, RAGE w 轴 作 进 动 . dizi 
IB EAE A UE AT, MEZ RB LATI 1, - 3) ERI, 
—3h35 5. 

以 上 讨论 的 是 均匀 展 宽 的 情形 . 在 固体 里 ,由 于 杂质 缺陷 的 
存在 ,各个 二 能 级 系统 的 能 级 差 不 完全 相等 ,而 是 在 一 个 中 心 糯 率 
附近 有 一 个 分 布 ,分 布 宽度 称 为 非 均 名 线 宽 Sess 图 8.4 是 在 非 均 
名 线 视 很 太 的 情形 下 ,吸收 系数 随 着 频率 为 的 光 强 T/T 
化 . 其 中 A/a 一 0. 6, 模 坐标 是 AP /8m, 探 测 东 频率 失 诺 A! =o, — 
wo ERR REE. h E E A EIE bum GE REGE RA 


N e |F +g]? 


归 一 化 吸收 系数 


A / San 


Hed 非 均匀 线 党 很 大 ,吸收 系数 随 着 频率 为 由 的 
Tw 3698 了 的 变化 
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处 ,吸收 系数 会 出 现 一 个 宽度 为 芒 率 线 宽 的 "也 ”这 一 现象 称 为 谱 
BILER. 这 是 由 于 系 绽 中 eso 的 那 部 分 二 能 级 系统 吸收 饱和 
所 引起 的 . 

以 十 时 二 能 级 系统 动力 党 理论 只 讨论 一 个 外 加 场 的 情形 . 这 
一 理论 可 以 推广 到 有 多 个 光 场 ( 束 ) 的 情形 ,用 以 讨论 四 波 混 频 等 
HUS. kG UE SUE AS d BSR]. 


8.3 半导体 中 的 非 线性 光学 现象 


半导体 比 二 能 级 系统 要 复 堪 ,能 级 变 成 了 能 带 , 基 态 是 价 带 ， 
激发 态 足 导 审 .二 能 级 系统 之 间 假 设 没有 相互 作用 ,而 在 半导体 
中 ,被 激发 的 载 流 子 之 间 存 在 着 很 强 的 库仑 相互 作用 .因此 虽然 由 
二 能 级 系统 得 到 的 一 些 基 本 原理 和 现象 也 适用 于 半导体 .但 半 导 
WEA CRORES. 下面 分 别 讨 论 稳 态 和 有 肯 态 过 程 . 


8.3.1 稳 态 过 程 


在 强 光 照射 下 , 平 导 体 的 激 子 吸收 线 或 者 带 边 吸收 都 会 发 生 
饱和 现象 ,引起 吸收 系数 各 折射 率 的 改变 . 吸收 饱和 的 原因 则 比 二 
能 级 系统 要 复杂 ,图 8.5 是 一 个 典型 的 半导体 激 子 吸收 线 在 强 光 
照射 下 由 工 变 至 2, 以 及 和 相应 的 吸收 系数 和 折射 率 随 光子 能 量 的 
FAEM. E, EHER E MT RSH. 由 图 可 见 , 它 与 图 8.1 是 机 
We. 

BCT- WTA AES ERI SF ES PAE Sp a ee n 
HA FEL aiU FTE ny, SE TUR ,产生 一 种 新 的 屏蔽 作用 , 称 为 等 
T BEBE. 假定 电子 的 平均 密度 为 no. 如 果 在 某 … 处 Cr 二 0) 有 一 个 
试验 电荷 一 e8Cr), 它 将 在 周 恩 引 起 电子 密度 的 革新 分 布 ,求解 泊 
松 方程 ,得 到 屏蔽 库仑 势 为 


2 
Vir) 一 一 一 e ™, (8. 3. 1) 


Er 
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ezour 
T 1 
a T 
M E — 1250 2 (8) 
Lun] ae 
T E 
a 
9 D 
0L—— ü 
A ta (51 
— 206 
T NT 
E E 
5 al e 
el 
— 450 
0. 0125 
— 0, 0175 
— 20 (} 20 


(ne —E, E, (He 一 Ep) Ey 


图 8.5 “BSAA POR MRS ER EME BR 图 8.5 InSb BR a A a 
BTE th Be OM Or GT BY PE E 下 的 变化 ,吸收 系数 和 折射 率 的 变化 


1% BERE E Y. $E J C'ukawa? A f£ five E Sz Ies p Ec RR € HH 
时 提出 的 . 在 (38, 3.1) 式 中 ,KK 称 为 屏蔽 常数 ,只 有 当 距 离 > 大 于 
1/K RR TRE. AREA. oT SA 
DIC es A I A a EE ee HS 
PAT ES EF GE PTET. B 8.5 中 的 An 是 由 Ao 利用 
Kramers-Kronig 关系 计算 得 到 的 . 

图 8.6 是 InSb AS HF 35 UR cS EEG SR IF UY, LA Ae Re FP A 
折射 率 的 改变 上 #. h Pep up A. eS OCURRE D C192) ,吸收 峰 向 高 能 
Jj T8 LES EE TUER E, 的 能 其 处 ,有 一 个 Ao 的 负 峰 .相应 地 Az 
RES PESE. 这 个 吸收 的 饱和 十 由 能 带 填 充 引 起 的 , 电子 和 空 穴 都 基 
费 米 主 , 采 从 泡 利 不 相 雁 原理 .在 一 个 量子 态 上 只 能 坛 充 -- 个 电子 

CREO. 在 强 东 激发 下 , 导 带 中 产生 了 大 其 电 于 , 价 带 中 产生 
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大量 空 容 ,它们 将 从 导 带 底 ( 或 价 带 顶 ) 开 始 填 充 量子 态 , 从 而 阻止 
站 以 后 电子 由 价 带 到 导 带 的 激发 . ER ET BE ET AER E Ma 
的 ,具有 有 效 质 量 m^. SEDE K SP SR HS V/OIROSV 是 
体积 . 在 空间 中 ,一 个 半径 为 kr OR Du 


V 


N = ° 4k. (8. 3. 2) 


考虑 正 、 负 自 旋 , 每 个 划 子 态 可 以 填充 两 个 电子 . 在 强 光 激发 下 ,如 
果 激 发 的 电子 密度 为 六 , 则 由 (8. 3. 2) 臣 可 求 得 不, 以 及 相应 的 化 
学 执 


AL ë " 
= zr Gn, (8. 3. 3) 


M = 


类 似 地 可 以 求 得 空 穴 的 化 学 势 u TEE LXX BT pe n BARA ER 
时 有 一 个 统一 的 化 学 势 . 由 泡 利 不 相 容 原理 ,电子 白 价 带 至 导 带 或 
者 由 导 带 至 价 带 的 工 迁 概率 依赖 于 能 带 的 填充 情况 ， 
Pee © (1 e RO — fs 
Pe, © f. fs. 
其 中 fo f£.) 3E FL A eS) B ERR 


(8. 3. 4) 


— ue 1 (X T 
Jen = expE lesn 一 Men) EST ] + 1° (8. 3. 5) 


e. Kl en ^r Efe FR, FA CARY TUE IHBUSERE. Sd EUR 
Pa = Pye o Pow © l — fe — f. (8. 3. 6) 
这 称 为 能 之 填充 因子 (用 表示 ),; 相 当 于 上 一 节 中 的 we H fF. 
Wf, BAF OWN, f= 二 1, 相 当 于 线性 吸收 . 当 f£. f£. 逐渐 增加 至 
1/2 WY, f= 0.3X Bf 2S A E UR Ur i EHE X ELE. RO EE EI 
(bleaching). 3 feda BSE HM, +A oi. fo (也 就 是 
w2 09,1531 FT RR Re ES d$. 前 商 已 经 证 明 , 这 在 
稳 态 某 件 下 是 不 会 达到 的 ， 
半导体 中 还 有 一 个 特殊 现象 就 是 带 际 重 束 化 . dr ja A 
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T mad a, um TEHR AE BP PE a a 
EREE DL SR BP PATE EE ERE E one Baur ax i DECRE EG 
^i B LR (E ERIS] RUE. Me Et. sc d ERI i 
利 不 相 容 理论 ,在 一 个 地 点 发 现 具有 相同 量子 数 的 两 个 费 米 子 的 
RAS. 因此 每 个 费 米 于 周围 都 被 一 个 区 域 包 力荐 ,在 这 区 域 中 
存在 另 一 个 全 同 费 米子 的 概率 非常 小 ,这 个 区 起 称 为 “交换 空 穴 ”， 
类 和 似 地 ,由 于 产 仑 相互 作用 ,每 一 个 粒子 司 围 还 存在 一 :个 排 奈 同类 
粒子 的 “库仑 空谷” 这 两 种 空 穴 都 导致 了 总 能 二 的 降低 ,图 8.7 是 
计算 的 GaAs TREBLE ARAN RATE r ee, 
epee CE, E/E HP E, 是 重 整 化 后 的 带 隙 ,Es 是 激 子 结 
ARE. 由 图 可 见 , 带 际 重 整 化 由 屏 芯 交 挨 和 库仑 空 穴 两 部 分 贡献 ， 
T AI I DL T REG 大 }), 主 要 由 库仑 空 穴 贡 献 , 在 高 浓 庶 (x, 小 )， 
两 部 分 都 有 贡献 ， 


Q aa Re T 
^ a EO EAA 


图 8.7 GaAs HELTER ARAYA iE r 8 en EY 


Ei Ti B a LEURL BERE J AY JE FREE FE OY RE 
生 光 增益 , 图 8.8 是 计算 的 CdS YE T — 30 K WPA Rae Be, gti 
线 1 和 2 分 别 对 应 于 低 和 和 高 的 载 流 子 浓度 , EUIS HUBER CE, ED / 
Ey Wb — 2, dE [8 AS Zim ed Sb. h Ps np. dr- eA, ea 
T Ao > 0. REE CIE: d DC. 
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Hr S HT 10 em 


一 e. f) —l.u 人 9 1.0 
Chio 一 EL) / En 
图 3.8 计算 的 Cds E30 K FR RF 
曲线 1 和 2 5634033 SE THEO m BRL GUAE 


8.3.2 Bel 


35 £38 C Bc EE SE S De pn 45 TO i FI RO, 
它们 的 动力 学 过 程 大 致 可 分 成 三 个 阶段 ; 第 一 阶段 为 无 碰撞 或 相 
干 阶段 . 这 阶段 内 ,电子 和 室 穴 都 独立 地 与 激发 光 场 相互 作用 , 光 
场 与 电子 利空 穴 之 间 产 生 了 一 个 相干 的 耦合 振 葛 ,导致 材 料 极 化 
度 的 振荡 ,类 似 十 二 能 级 系统 中 的 Rabi HE. 第 二 阶段 为 相位 弛 
"HET BE. BRU AE (dephase) WR. 这 阶段 内 ,电子 和 空 穴 剖 失去 了 
它们 的 相位 相干 性 ,类 似 于 二 能 级 系统 的 了 MR 但 是 它们 都 仍 
局 域 在 各 自 的 天 空间 上 ,处 和 于 非 平衡 状态 ,阻止 了 进一步 的 吸收 ， 
造成 了 吸收 光谱 上 的 * 媒 孔 ” 第 三 阶段 为 蕉 热平衡 弛 黎 阶 段 . 这 阶 
段 内 由 于 电子 -电子 ,或 者 空 究 - 空 究 库 仑 相互 作用 ,以 及 裁 流 子 与 
声 子 的 相互 作用 ,使 电子 和 空 穴 各 自分 布 在 能 带 的 底部 ,形成 蕉 平 
衡 状态 ,造成 了 能 带 的 填充 . 由 于 这 过 程 是 在 一 个 能 带 ( 指 导 带 或 
价 带 ) 进 行 ,因此 没有 二 能 级 系统 的 这 程 可 类 比 . 在 导 带 内 ,可 能 发 
EX-L SRW EBA, ARABS TCH, EZEN- 
自 旋 分 裂 带 空 穴 之 则 的 散射 . 

研究 半导体 的 非 线性 光学 性 质 要 用 到 半导体 的 布 洛 艾 方 程 ， 
它 与 二 能 级 系统 的 布 洛 赫 方程 (8. 2. 25) 的 性 质 是 相同 的 ,但 号 有 
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区 别 ERRERA E HB IRL UE. k EL ATRI DU (E 
在 ,除了 外 场 以 外 ,还 要 考 愿 激发 的 电子 空 从 产生 的 所 极 化 场 . 35 
虑 这 些 因素 以 后 ,半导体 市 洛 赫 方 程 写 为 ” 


a | | ap 

a TT g Ea t EP T Qa + fia Dwu a 
Of. — M ZE 

ar TT Hm FL) a | 

of ^ of 

V hk = — elmi wyt y ) | A cal 


(8. 3. 7) 
其 中 P, ERER, fa Al Pur SA Oo E TORIA A EE LER. 
Em 分 别 为 电子 ; 空 穴 的 能 带 能 基 . 由 于 
l faoc fuw—fa—fa (8. 3. 8) 
这 因子 代表 广 态 的 粒子 数 友 演 , 它 直接 影响 吸收 光谱 , 称 为 相 空 
HA ZAT. 


lan 
“ey = Bev + » 24V ea be 
(ok 


称 为 广义 的 Rabi 频率 , 它 是 外 场 百 和 内 极 化 场 的 Rabi 频率 之 和 和 . 
(8.3. DPAP 3 个 方程 中 最 后 一 项 是 由 弛 耶 过 称 产 生 的 磁 撞 项 . X 
于 布 洛 幸 方程 的 讨论 可 以 获 见 文献 [5], 对 于 实际 的 半导体 求解 布 
党 赫 方 程 , 则 要 利用 数值 方法 . 

图 8. 9 d 0. 5 pm EPI GaAs 样品 在 15 K EA PR SER ET 
3k m] 3X€ 4B 84 BÉ (Differential Transmission Spectra, 简称 
DTS). 5c FjÓ — Tr 38 Re cn CERCARE RO 照射 样品 ,然后 用 一 
个 小 功率 的 激光 脉冲 束 ( 称 为 探 束 ) 测 证 样品 吸 了 妆 系 数 在 未 照射 和 
照射 之 后 之 莽 一 Aa. 通常 将 系 东 上 蜂 值 照 在 样品 的 时 刻 定 为 上 + 一 0， 
探 束 到 法 样品 的 时 刻 相对 于 :一 0 有 一 个 延迟 所 , 它 可 以 大 于 或 小 
于 0. te «OR TR TER HR SS gu S XA D PER. 泵 束 的 能 量 远大 
TAS Be BE EE GELS 620 nm). 图 s. 9 PE E BAY BOR jars 
Fr=0fs, 依 次 而 下 的 曲线 代表 六 间隔 为 一 100 fs 的 DTS 谱 . 由 图 
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af WL. 24 E RS fa] fa (LESE DTS fif Hy ELE o e dns n] EAR n, 绝 
对 值 减 小 而 增 大 . s ORT. DTS HP RRA T EE B Cr 
和 ) 的 一 个 峰 ， 


光子 能 量 /eV 


Ai 8.9 0.5 um CaaAs 样 品 在 15 民 下 辣子 共振 峰 附 近 的 差分 透射 谱 图 
SR AE en TE Be 出 上 而 下 各 曲线 代表 所 SIRE — 100 fs 的 结果 


DTS AWe aet FRAIRE Æ nco AREER. ER 
H4] 58 HE E E ATL. TE t= 0 ARR. 由 于 激光 脉冲 在 介质 中 产生 
的 感应 极 化 存在 时 同 ( 儿 个 ps) kihe Ep SE EE 68 2E LE OSEE RE 
探 束 所 产生 的 感应 极 化 会 发 生 相 干 SEE S Pee T - p BERT 
TR ROC E DTS Tt REA TR RAT THR. 
HH ES RAS a A f UY 45 Bl 


DTS 强度 cc Re| 5— exp((— 1A 十 Yt) |. f= 0, 
0 


— | 

| (8. 3. 10) 
其 中 A= Rw 一 E/Es 代表 失 谐 度 ,Yo 二 1/T; BR 
GER. (A THRE. (8. 3, 10) 式 可 以 定性 地 解释 图 8. 9 的 
DTS Buh ALR. 由 (8. 3.10) 式 ,振荡 周期 决定 于 A |e, | 二 2x, 随 

3 nu) A 变 小 . 
图 8. 10 是 半导体 的 飞 秒 泵 - 探 束 测量 的 吸收 光谱 示意 图 1， 
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RP EE GO rP SE ERE EE PE ERR HE ITE CT ER. 虚线 是 在 
RAIN T, A HRR A AUS EDDA Eh T RRA. 图 
Cb) 是 差分 吸收 谱 . h PD BY OL, FE BE E BO e BL 
个 空调 , 称 为 烧 孔 现象 , 同时 激 子 峰 的 吸收 藏 弱 , 这 就 是 巩 子 漂 
Al. f 8.10(b) 中 两 个 峰 分 别 对 应 于 激 子 漂白 和 烧 孔 . 在 低能 端 一 
aa 的 负 值 C4a0) 是 由 带 隙 重 整 作 引起 的 ， 


X-T BE Tt 


图 8.10 SES BE CE» - POE EL AS UE Ur ior BA 
(a) SEERA SER E. p ERR RS Le fi Dr 
(b) at T ni 


图 8.11 Æ CdSe 晶体 10 K FEA [r] SIE JS E] [8] Pa SR e ne t] et 
Re 4r UR i. Ca FL EE SL RE BE fe. AL 
ERP J aara A. 在 延迟 时 间 0 一 50 fs 
ZIP: EE SEP] SEC QE T TL. i E RC FN SEO SETS 
SB fe] P f£ Te AB D TAB DES ER DER RECTE E RT ETE EE IE K 
SEGR HET TRE P3 4E 256 PE RR. 图 8. 11 Cb SE d SE S Hp 
d; ET PE AF Bl EE IE Sr OS , Ce ER UE EET RR 
流 子 散 射 积 载 流 子 - 声 子 数 射 . 由 图 可 见 ,理论 和 实验 符合 得 很 好 . 
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1.8 1.2 2,0 2.1 Ü 16 20 
3t F BE DE /e¥ Ot Ra) Ex 
图 8.11 CdSe AiR 10K FA EE -BuiEAMB BERTI] 上 测 得 的 
E 5E MEE GO. d e SR PER BER ER EFE LR DER HEC 


8.4 SSSR EA TE If 48 035 85 96b 13:1 T8 


在 强 激 光 脉 冲 上 照射 下 ,半导体 在 经 历 了 一 个 很 短 的 ( 几 十 fs) 
的 相干 阶段 以 后 ,就 进入 了 相位 弛 除 和 准 热平衡 籽 钨 阶段 ,这 两 个 
阶段 与 半导体 中 弛 移 宙 制 . 弛 移 过 程 密切 相关 ,成 为 超 快 光谱 研究 
的 重心 ， 

利用 不 周延 还 时 间 的 又 - 探 束 瞬 态 吸收 光谱 可 以 研究 半导体 
中 的 弛 了 殉 过 程 .图 8.12 是 GaaAs 在 3 种 相同 的 激发 载 流 子 深度 
二 10 em 7,1,/3,4,/10 下 的 差分 透射 系数 AT 随 延迟 时 间 的 蛮 
(p. X Fe PER A RE ES 2 eV. HAD. Bethe. 
一 个 是 快 过 程 ,时 间 与 脉冲 的 持续 时 间 相 当 .- -个 是 慢 过 程 ,时 间 
为 ps HER. 图 上 的 三 条 曲线 都 归 一 到 慢 变 的 部 分 上 , 显然 前 者 
对 应 于 相 世 弛 入 时 间 , 后 者 对 弃 于 准 热 平衡 弛 琼 时 间 . 用 指数 函数 
拟 合 快 过 程 的 曲线 ,得 到 相位 弛 殉 时 间 为 30,19,13 £s. 4 SIDE IZ 
十 3 个 由 小 变 太 的 浓度 . 
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IH 4E 87 AT 


— 200 T 200 400 500 800 
gi 3 i fad /fe 
图 8.12 GaAs = TAE AUC TERT = 100 em 5) PETS S Y 
透射 系数 AT 随 延 让 时 间 的 变化 , 3€ moe BERE RU BE REOS 2.0 eV 


Xt AlGaAs 也 放 了 类 似 的 实验 ,结果 发 现 , 随 着 Al 含量 x 
的 增加 ,相位 弛 姓 时 间 有 较 大 的 增加 . 35 0.2 和 00.4 时 ,它们 分 
别 为 80 fs 和 200 fs. 这 是 由 于 载 济 子 从 被 激 发 的 初始 大 态 散 射 到 
其 他 态 的 概率 减 小 了 . ME im MS ES, m E RY] 
能 量 仍 保持 为 2eV, 结 果 被 激发 的 载 流 子 占 据 态 离 带 底 的 下 离 减 
小 ,可 以 被 散射 的 室 态 城 少 , 同 时 三 天 BBM GE RRR A 
有 利 , BERRA PRL MEP APPS X AL 
谷 的 散射 引起 的 . 实验 测 得 对 GaAs, T-X BARA AT IBI Z3 55 fs, 
T-L & BSN BAA 80 fs ,主要 的 散射 机 制 是 载 流 子 -载波 子 散 
Br. 

36 F-E P EE AR E aR A A RS Hou E pe rp AH RD 
过 程 的 重要 工具 . CRA APRA AA kW ok. 的 激光 脉冲 
WEEE E.g Tg - 3H EKXE, WI TE 2k Kk. 方向 会 产生 一 个 
光子 回声 . 由 于 2ks— Kk, 与 kok 方向 不 重合 ,所 以 实验 上 容易 检 
测 到 光子 回声 信号. 利用 带 - 带 吸收 藏 型 ,可 以 证 明光 子 回 声 的 能 
此 按 指 数 变化 ， 
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E(,) cc exp| — 5 (8. 4, 1) 
HE e 是 两 个 脉冲 的 相对 延迟 时 间 ,T。 是 极 化 退 相 时 间 . 所 以 测 
基 光 子 回 声 的 能 重 作为 媚 的 国 数 , 就 可 以 直接 确定 了 :, 便 8.13 是 
0. 1 um GaAs 样品 的 光子 回声 信号 作为 相对 延迟 时 间 的 函数 呈 . 
激发 激光 对 种 的 持续 时 间 为 6fs ,每 个 脉冲 的 激发 能 量 为 0. 1 一 
0. 01 nJ. fh E P^ ^ESX ET PR BE 29 1015— 10" cm i, 图 中 每 一 条 曲线 
At By rA el AS aL PR EHP OT TERT IR] rp 72/4. 由 实 
验 结 果 , 得 出 tp GRM TRE N ZEARRA FIKK, 

r= 6.8N 95, (8. 4. 2) 
其 中 r AN a SPRY fs HI 1075 em 77. 24 N B 7x 10^ em ^ 
FE 1.5X107 em 时 ,Ts 由 14 fs BS 44 fs ,说 明 退 相 时 间 随 载 
流 了 于 浓度 增加 而 减 小 ,这 与 前 面 由 泵 - 探 束 瞬 态 吸收 光谱 得 到 的 结 
未 图 8. 12 是 一 致 的 , 这 也 表明 , 退 相 这 程 主要 是 由 载 流 子 - 载 流 地 
相互 作用 决定 的 . 


— MN —7.0x]10'* rm 
——N — 8. 0x10 cm? 
—"N=3.5é10% em ! 

N=2.0%10" cm? 


log (AM RE OO 


—10 Ü 10 20 30 
WE VS IN Va} /fs 


8.13 GaAs EZ P RDET-- Inl P3 (e MEOS PET CORE 
脉冲 立 间 相对 延 氨 时 亲人 的 通 数 . 每 条 曲线 对 应 不 同 的 载 访 
于 水 度 , 开 标 出 了 指数 训 威 时间 c. 


Es [a] 4r BER XOLG EAE T RESP Se BR IP ERRAT AE. 
AV e BR EET" flr SER a ee AEREN. va PTB 
TES SUE SUL A A et RE TT. E d EO E. 
IH T EE PE. ETA ER TCR BERT EA a — T RE A T. 和 Ta 
n SEM hr vorn s OT AT >T BH EeT 9 ous 
流 子 , RR ESAE GE Ph RB A a REPE. 由 非 平衡 
电子 和 空 次 的 辐射 复合 产生 的 荧光 谱 握 供 了 电子 和 空 穴 能 其 分 布 
的 变化 情况 . 时 间 分 辩 荧 光 光 谱 实 验 技术 包括 条 纹 相 机 ,光学 
Kerr &fll Efe f HR BAR SE SCR HORSE ,可 参阅 文献 L1]. 

WRH? eV AY RA GaAs Se HS SR. 由 
HEN ERA A NE ARCU [8] SR BRE I ER CS 
射 实验 比较 困难 . 对 于 某 一 固定 能 其 的 探 束 , 需 要 考虑 由 三 种 跃迁 
产生 的 在 不 同 能 区 中 电子 和 空 究 的 分 布 , 对 于 瞬 态 荧光 谱 来 说 ,能 
量 低 于 1.7 eV 的 荧光 谱 则 主要 由 电子 - 重 空 穴 复合 产生 的 ,发 这 


y8 HE / OCT EC) 


SER BT fa] “ps 
BI 8.14. GaAs 3+ E EA BE LIRE fe] AE, 
we RAE SAE 1. 93 eV ,点 是 Monte Carlo MYLES E 
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强度 正比 于 ff 让 ,其 中 fn Reg pd mA. E 8.1476 GaAs 
的 3 T 8E BEC. 7 eV BY EG SR RE BREST Ta] PA E EU, URS ROR 
能 量 是 1.93 eV. HAA 3L. TE — 200—200 fs ET [RE [BE S 71.3 个 能 
ht AY Be 365 BE AREAK. dex FER RE TR] PH.D a F E BAT 
近 的 电子 主要 来 自 于 : 从 自 旋 分 裂 带 激发 的 电子 以 及 小 部 分 从 
章 , 轻 空 容 带 激发 的 电子 ,它们 还 没有 转移 到 其 他 人 洛 . 随 着 时 间 的 
HEIC. ERE, TAA TIRE S EJ. 4E ps 以 后 ;荧光 强度 逐渐 减 
小 , 而 导 带 底 电子 产生 的 荧光 峰 ( 能 量 1. 465 eVOSR HE— OE 
Mk XL PH EEr E. 

在 热 载 流 弛 除 过 程 中 放出 的 纵 光 学 声 子 ,对 于 室 穴 来 说 证 要 
EP 点 附近 的 小 波 矢 的 声 于 ,因为 热 空 穴 也 主要 集中 在 丁点 附 
AE. 对 电子 来 说 ,由 于 电子 -电子 散射 ,使 热电 子 由 卫 谷 散射 至 六 
和 谷 和 了 谷 .在 能 地 弛 共 过 程 中 产生 了 了 大波 和 插 的 光学 声 子 .所 有 产 
生 的 光学 声 子 最 后 通过 与 草 烙 非 简 谐 性 相 联系 的 多 声 子 过 程 训 变 
成 两 个 或 者 多 个 低能 基 声 子 (LA 十 LA 或 者 LA 十 LO S). xk 
zr Ay [8] RCE Bi Fe d HE ,对 于 GaAs 丁点 光学 声 子 在 液 毛 温 度 卜 
衰变 时 间 约 为 10 ps. TER P4 ps. 因为 这 个 时 间 比 载 流 子 - 光 
学 声 子 热 化 时 间 长 ,在 载 流 子 能 量 弛 了 殉 过 程 中 就 能 产生 大 量 的 非 
平衡 的 光学 声 子 , ee RE IE Se a AY BE m GE f 
BE A). HERR HTH BE TP Rd ERE. Aa 
fe Fel TS a A PS ROE fz E EI HR. 

时 间 分 辨 拉 曼 散射 可 以 用 来 测 攻 非 平 衡 兴 学 声 子 随时 间 的 变 
化 , 它 同 时 也 适合 于 研究 其 他 非 平 衡 元 激发 的 动力 学 . 时 间 分 辨 拉 
曼 和 散射 的 实验 装置 类 似 于 泵 - 探 束 装置 [1 TERRE RS EET UE HH 
量 探 束 ( 强 度 约 为 泵 东 的 几 分 之 一 )} 产 生 的 反 Stokes fF ES EROR 
BER AT TB] c, H3 25 (EC PCR T. ee aN. 

图 8.15 是 GaAs Æ 77 KK 和 和 室温 下 的 反 Stokes 信号 强度 随 
鞍 迟 时 间 的 变化 光 ,从 而 得 到 声 子 误 藏 时 间 在 低温 和 室温 下 分 别 
为 7.5ps 和 40ps, 这 是 由 于 声 子 - 声 子 的 非 谐 相生 作用 在 低温 
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TEI. 考虑 到 激发 光子 的 能 量 (2. 11 eV) FER AVX dom 
背 散 射 中 ,只 能 测量 到 波 矢 为 8.450105 om BET T LER IS E 
it Stokes fii BK RET SER TERES PET 12 
光学 声 子 .由 图 8. 15 n[ I, hose SA BR ACA AT [8] £3 3. 2 ps* 除 
以 12, 则 得 到 电子 - 声 子 散射 时 间 约 为 165 fs. 


gà HORE IV 


p£ s PT Ml /ps 


PA 8.15 GaAs4E 77 KC» DATS F C + OBS. Stokes [5 € 38 lir 
Ert aE SF ET In] n] EE 


HARA Te PR EUH TEC EL E TE ME CE M TR ET BRL. 
MA ASE. (1) 在 高 载 流 子 密度 下 ,通过 三 笨 俄 歌 过 程 ， 
电子 和 空 穴 复合 ,时 间 约 超过 100 ps. (2) 电子 和 空 穴 由 被 激发 的 
表面 区 域 向 体内 扩散 , 扩散 系数 依 束 于 载 流 子 温度 , 当 激 光 激 发 
后 , 载 流 子 温 度 升 痪 将 导致 扩散 系数 有 很 天 的 增加 , BERE ES T BE 
für ,扩散 系数 回 到 正常 值 , 这 个 过 程 能 延续 到 ns BO BER. (3) 通过 
自发 辐射 电子 - 空 穴 对 复合 ,这 个 时 间 通 常 称 为 载波 子 的 辐射 寿 
fig 247A ns 量 级 .半导体 的 一 些 基本 相互 作用 过 程 以 及 它们 网 特 
征 时 间 已 经 在 表 8.1 中 列 出 . 

武海 滤 "…] 利 用 了 一 个 系 综 蒙 特 卡 多 方法 55 解 半 息 体 布 洛 赫 
方程 48. 3.7) ,这 个 方法 将 动力 学 方程 分 解 为 相干 和 不 相干 两 部 
a} FRY PT DA fay at ab E ER a A, AB AI HO FE. 对 GaAs 
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x] = Jet "e ph, Sash id LE (ns 8] i ir ff iJ; x &t] 


Hg e Co FERE HE OT fu] an] E fe 


体 和 材料 计算 的 结果 未 于 图 816 和 8,17. 在 计算 中 只 考虑 了 导 带 
MEERE, ouR AAA EE 0. 063m 和 0. 452. 温度 为 
77 Ky BERRA 1. 519 eV. 激光 脉冲 的 能 基 为 1, 82 eV ,脉冲 波形 是 
贤 斯 型 的 ,峰值 电场 为 10'V/m, 脉 冲 半 宽度 为 20 fs. 散射 机 制 考 
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Bo 
"53.17. GRR PE; GaAs fT. Y moo 


"7 Ap dp RC bo EN T coru s fe] PT E FE 


虑 了 载 流 子 之 则 的 库仑 散射 和 载 流 子 - 极 性 光学 声 子 散射 . 图 

8. 16ta) 利 (b) 分 别 为 极 化 度 己 的 实 部 和 虚 部 在 能 量 和 了 时 间 的 二 

维 空间 内 的 变化 情形 , S8 £— 0 时 ,ReP 和 Im P. 3e i i BE B 

300 meV 处 有 一 个 峰值 , 随 着 时 间 发 展 ,它们 逐渐 趋 于 零 , 这 表示 
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[oOCTGRABSUER HI — ae at n EL 25 t= 100 fs 时 , 极 化 强度 
BE SIE RTI BOT 1/e. RIT HGB FH T PLI] 8] 100 fs, KES 
由 载 流 子 之 间 的 库仑 散射 引起 的 , 由 图 8.16 还 可 以 看 到 ,Re P 和 
Im 尸 是 能 量 的 振 苏 画 数 ,振荡 周 期 和 峰 的 宽度 随 着 时 间 增 加 而 减 
小 .图 8. 17Ca) 和 (Cb) 分 别 为 电子 和 空 穴 的 分 布 函 数 在 能 其 和 时 间 
的 一 维 空 则 内 的 变化 情形 , 由 图 可 以 清楚 地 看 到 它们 如 何 由 集中 
在 油 发 光 能 址 的 分 布 演变 到 和 集中 在 带 底 的 准 平 衡 分 布 ,这 相当 于 
一 个 准 热 平衡 过 程 . 由 图 还 可 见 , 空 穴 欧 缆 邓 时 间 比 电子 的 弛 了 豫 时 
aU ,这 主要 由 载 流 子 - 极 性 光学 声 子 散射 引起 的 . 
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第 九 章 ”半导体 的 输 运 性 质 


”半导体 的 输 运 性 质 决 定 广 半导体 微 电 子 嚣 件 的 特性 . 随 着 半 
导体 工艺 技术 的 发 展 ,器 件 的 尺寸 越 来 越 小 , 圳 上 上 超 晶 格 、 微 结构 
材料 的 研制 成 革 ,使 得 半 导 恒 其 有 各 种 各 样 独特 的 输 运 性 质 . 对 于 
处 于 小 电场 下 的 半导体 材料 , 它 的 电流 与 外 加 电场 成 正比 ,电导 这 
是 -全 带 数 .这 种 最 息 单 的 线性 输 运 现象 可 以 用 经 暴 的 玻 政 歼 意 
方程 多 述 ,电子 的 分 布 筒 离 它 的 平衡 分 布 很 小 ,因此 可 以 用 线性 近 
(ASK AE DR H2% AE. 对 于 超 唱 格 沼 着 生长 方向 的 输 运 5 纵向 输 
i) ,电子 可 以 沿 着 微 带 运动 至 布 里 尘 区 的 边缘 , 它 的 有 效 质 基 不 
再 是 种 数 , 并 匡 可 以 由 正 变 为 负 , 可 能 产生 布 洛 赫 振 葛 ,这 时 玻 凸 
ee 7j EE Pad A. 目前 通常 是 采用 平衡 方程 理论 研究 , 它 同 时 考 
È 「 动 晤 和 能 如 随 时 间 的 变化 ,并 将 月 效 质量 作为 波 矢 的 薄 数 . 对 
于 由 又 势 垒 结构 产生 的 共振 隧 罕 现 锭 , 则 必须 同时 考虑 电子 共振 
Ex SEES ECT RUEDA Erst ERE. XTERRA PA ,由 
于 形成 了 一 系列 分 并 的 朋 道 能 级 . COIS EERE F Bg EEK 
的 离散 特性 , 因 比 用 到 量子 输 运 理论 . 当 闹 件 的 尺寸 小 于 电子 平均 
目 由 程 时 ,这 时 电子 的 绳 移 过 程 退 顺 次 要 地 位 ,器 件 的 输 运 主要 次 
定 于 回路 中 电子 波 的 相位, 这 种 系统 称 为 介 观 系统 ,Landauer， 
Buttiker 建立 了 一 套 普 适 的 理论 . 提 到 量子 输 运 ,不 能 不 提 到 久保 
公式 , 世 尾 建 并 在 量子 多 体格 林 哨 数理 论 基 础 上 的 , 原则 上 它 老臣 
系统 的 星子 特性 ,电子 - 声 子 .电子 -杂质 等 各 种 相互 作用 ,因而 
十 一 个 彰 走 鸭 会 式 . 必 是 在 解决 实际 问题 需要 作 许 多 近似 才能 得 
到 结果 . 随 着 半导体 微 电 子 器 件 尺 十 的 变化 ,需要 考 虚 各 种 边 寞 对 
和 输 运 性 质 的 效应 ,以 及 在 脉冲 微 扰 下 系统 的 瞬 态 变化 ,这 些 问题 用 
一 般 的 输 运 理论 很 难 解决 ,于 是 就 发 展 『 蒙 特 卡 罗 模 拟 .用 数值 方 
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ARR Pe POR e TED AT EE Parma. PET 
SAP TSS ,就 得 到 系统 的 输 运 性 质 , Ha Fe BTIR AS Be op RES 
基本 的 输 运 现象 和 有 关 理 论 . 久保 公式 和 蒙特 卡 罗 模 拟 可 参阅 其 
iE. 


9.1 线性 输 运 现象 


在 外 加 电场 五 和 磁场 如 下 ,系统 的 分 布 图 数 满 足 玻 耳 慈 受 方 

FE, 
af of 
E" 十 evrr 十 OE tex BV = IG] (n. 13 


其 中 "是 电子 的 速度 


ok C (9.1.2) 


在 一 般 情 况 下 ,电子 (少数 载 流 子 ) 只 占据 导 带 的 底部 , 导 带 可 以 用 
— ^ dà ons xr fo. T B5 86 i 

E(k) — E (9. 1. 3) 
m' 是 导 带 的 有 效 质 量 . 因 此 * 一 大 /ma "与 自由 电子 的 动工 -速度 关 
系 类 似 , 只 不 过 其 中 的 电子 质量 是 有 效 质 量 . 电子 分 布 函 数 是 电子 
的 坐标 +, 动 基 和 时 间 1: 的 函数 ,方程 (9.1.1) 左 端 第 二 项 代表 电 
于 速度 引起 的 分 布 函 数 的 漂移 ,第 三 项 代表 外 场 引 起 分 布 函 数 的 
漂移 . 在 稳 态 下 ,不 随时 间 : 变化 ,因而 不 是 :的 也 数 ,方程 
(9. 1. Ze si 9 — HAS. BREZ, 1b gk Reo S D DR AE 
A.M TAT IEEE rbd EHI. A RO 
而 方程 (9, 1. DEMP MAR. 

AEG. 1. 1 右 端 项 代表 由 各 种 碰撞 ,如 电子 -杂质 ,电子 - 声 
TAHRI P^ AE 85 3 BR FR. GT — 3E ERE JR] = 表示 , 它 是 
上 电子 能 基 E 和 温度 了 的 函数 ( 见 第 四 章 )， 
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of f — fo 

ala (9.1.4) 
其 中 A de BAT HERES OE Sg cron BR AC. 假设 在 上 一 0 BY Z9] ob Le dt 
去 , 则 分 布 国 数 随时 间 的 变化 满足 方程 ， 


of f — fs 
à 一 一 一人. (9. 1. 5) 


由 以 上 方程 可 求 得 
fF—f,—CQO)e n, (9. 1. 6) 
RP COE: 三 0 时 的 f— f. BEAT, 4 A URE 
AE TFE o EAR E r. 
4 fi=f—fo APRS SLR E LUE E i E 


BE 
j= e [dif ov 一 e| dk f Go. (9.1. 7) 
平面 考虑 几 个 最 简单 的 情况 : 
1. 直流 电场 , ARAB HO. Dj 
£g.vr-- D. (9.1. 8) 


假定 电场 很 小 , 它 引起 的 分 布 函 数 的 改变 fom fus a EREXIT 
下 :方程 (9. 1. OAH SOLAR fo A. fo HEATHER EA 
3 STA RRA RS RAE LRL 

Of, 1 8E f. 


1l d E 
h Vefa = aE " ak = RaT” (0, l. 9 
方程 (9. 1. 80 Bg e Jy 
Íi = eH * vrfof/hgT. (4.1.10) 
出 (9. 1.7) 式 ,有 
FA 
i= ip [tke =- y)rc/,. (9.1. 11b 
在 .~ 般 情 癌 下 EATS A 
j—c*E, (0. 1. 125 


Z20 


其 中 电导 率 o Ab — 3k t. 如 果 半 导体 的 导 带 是 各 向 同性 的 , 则 电 
导 率 是 个 pH. 


o~ seq [ake chy (9.1.13) 
Paes agr Bas. 
c 一 nef, (9. 1. 14) 
时 此 
A 二 3b. "T. de! tf, 


e |a ku "rfa O 


— - E 
Oka fans, skel 


(urd, (9. 1, 1523 


HB E A dE ARS PBISER 天 的 平均 ， 
jakas, 
(Ada (9. 1. 16) 
[aks 
站 果 导 带 是 一 个 简单 的 抽 物 带 , 如 (9. 1. X. FRAT oA 
H.z£* 4p .W E» —3bgT/2.xE EAR C9. 1. 152 n ELA ZR 
e CD (9.1. 17) 
m' E» s 
对 Si,Ge ABER SEE BE ERE GEL RE 1 Ze — PSF e i [8] TED a 
TUE . TAY SEREBIZE— Tee PEE. 
E(k) = E ey E 
对 某 -个 导 带 极 小 ， 如 果 电 场 的 坐标 系 洛 等 能 面 酉 妹 的 三 个 主轴 
方 癌 ; 则 电导 率 ( 迁 移 率 ) 张 呈 的 非 对 前 元 为 零 , 对 骨 元 为 


28 IET} mE 
a — Ma (E 7 E = Lye V yk, (9.1.19? 


实验 测量 的 迁移 率 是 对 所 有 导 带 极 小 贡献 的 平均 , 可 以 证 明 ax ed 
迁移 率 又 是 一 个 标量 Dd (9.1. 177 式 给 出 ,其 中 


H = 


(9. 1. 18) 


22] 


工 一 二 [一 十 二 十 二 | (9. 1. 20) 
m 3H. m. "nm, ， 
2. 衣 流 电场 和 恒定 人 磁场 . WHARO 1. 1) 为 
ri XÉT px B)*VV£]—— fh, (9.1. 21) 


在 线性 近 人 下 ,如 果 将 fo RE FRA EIE B LI RAE. 
因此 必须 考虑 分 布 函 数 的 下 一 级 , 令 

f — fy = J (E) + FE,BY. (9, 1. 22) 
(9.1. 22) 4C IP Àj 


p LE NU, 十 Cy kA B “VF | = — h m fa (9. i. 23) 


t 
因而 求 得 
ETE 
(9. 1. 24? 
J: 二 一 " x B Vf, 
A 
MF $t P] [E ER VS ,由 (9. 1. 100K, 
1 erf, erfo n 
iw fo ey) 一 
h "E Ak. OE v) m'Ad ^ (9.1. 25) 
因此 
. ET] : 、 . 
j= er i [eee hk — [deri x H- E» | 


(9. 1. 26) 
WEE Biz Fal, E Y ae FE. AS a EI ULTS e 
方向 磁场 作用 下 ,会 产生 沿 y 方向 的 电场 . 将 (9. 1. 26 式 ) 写 成 分 
量 形式 ,得 到 
jr = oQE, + ouE,. 


. (9. 1]. 27) 
tty = OnE, + ok, 


E | m^ Ey 
l Lou une. eB, Er) 
T UO m^ m^ Eb? 
(9,1. 27 zx f ARRAMA eB Xe IRR BU BET SD 
AFER RE TEN, I ARA. a. FER E AR RICO. BEI ER 
E X GO. TET EB PH (0E 77 jp Cy TR] Bt ER ES Kr] EL. TE fH TT, 
流产 APS UW 9. 1.27) 第 二 式 得 到 


| ne? (ET) 
c., =G -> 
(5, l. 28) 


E, = — YE. (9. 1. 29) 
EREK Ra EMA 
—: EOM — o _ Oy d 
Ru = LB. ~~ oo, Be (9. 1. 30) 
利用 (9. 1. 28》 式 ,得 到 
LEE) 1 
Ra = pry he” (9. 1. 31) 


us UE Xu ELS ey Te ob. Be SE 
a PY RR n RU EG EME E IR BE a d nh HE 
E n i SERI GE. 

3. SELF. 假定 外 电场 是 一 个 交 变 场 


E = Epe", (9. 1. 32) 
其 中 o re AR. IIHR EL ERAEN 
Of tp ep Jof» " 
à 773 E V. FF T: (9, 1. 33) 
在 线性 近 亿 下， 
f= fad fe", (9. 1. 34) 
Af, FAS t HHO. RRA WEE. 1. 230 ,得 到 
| ekot 
fi 一 LET Eran (9, 1. 35) 
电流 密度 
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" V)Vr 


j = gan RU (9. 1. 36) 
SHAR SEARO 1.10 4B IE. R HE te ER ER] 2 RET 
r/( i w n ;因此 在 备 向 同性 能 种 下 ,高 频 电 导 率 为 


ne? | wT 


ow) = serica =m Tai wel £^ 


(9. 1, 37) 

HEES GAH Fm "将 由 (9. 1. 20) 式 给 出 .由 (9. 1. 37) 式 可 

见 ,在 交流 场 下 ,电导 率 g OTH. EPR I ES MATRE 
RAK, 

E(w) = & +, (8. 1. 38) 


其 中 ey 是 静态 介 电 常数 . 由 (9. 1. 37) 式 得 到 ， 


Ela) = En 一 h = pri a un. (9, 1. 393 


nr 大 ,mr 不 是 太 大 有 时，(9. 1. 39) 式 中 第 一 项 高 频 部 分 的 贡献 
将 会 大 于 en 使 得 eC) AE BT TB. stay? 的 测量 是 在 实 监 上 求 得 有 
效 质 量 om" NPT OC CI BE C9. 1. 20) 的 一 个 好 的 方法 . 

U ES] T ATIRE rz 对 平衡 分 布 方 的 平均 (9. 1. 16 
xx. F dE IE HORE t EEUU. 对 于 纵 声 党 长 波 的 散射 ,由 
(4. 3. 14) 式 得 到 


2x À' pv; i 
T= m Bae w (9.1, 40) 


其 中 心 是 晶体 密度 ,ww BARS 是 形变 势 常数 ,! 是 平均 自由 程 ， 
将 (9. 1. 400 REA C9. 1. 1703X WE FEE R25 pp BE 
移 率 

def 


i 一 ”人 —? (8. 1. 41) 
à ^W zrn byt 
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Hp C9. 1. 400 0X SEE EL BE: IS ABE T Be ED A eno T 77. H 
TRG A mA M m ERR. 由 (4. 3. 220 A Kea 
Fx 81 P^ tb 83 x E 3E 53 DR Hear BS EI E SC EG. S HE EE DT. 
ETHS TER T BBS. 

At JAR 28 aT. H. 2. 1003X 47 


Hed -1 
r= eme ajia | ABI = By, (9. ]. 42) 


项 中 与 有关 的 部 分 当 作 一 个 与 个 有 美的 常数 ,出 (9. 1,17) 式 ， 
假定 fo: H ERE. PS 
Qe (Aad pe? . 
AN em Vila 1 LF)” (9.1.43) 
因此 对 于 电 高 全 项 殴 射 ,mcc732. d BER ES LIE RS RR. 
在 实际 品 体 中 ,各 种 散射 作用 同时 存在 ,总 的 弛 末 时 间 应 由 下 
l-2jw-2] +, (9. 1. 44) 


其 中 W, 代表 第 i 种 散射 概率 , 代入 (9. 1.17 式 计算 ,就 比较 复杂 . 
由 寺 唱 格 散 射 和 电离 杂质 散射 分 别 在 高 温和 低温 下 起 作用 ,通常 
简化 地 取 为 


十 一 . (9, 1. 45) 


CPS 上 与 温度 有 下 列 的 关系 ， 


请 


p = Fan TOT, (9, 1. 46) 


这 已 经 为 实验 所 证 实 , 见 图 9. 1. 
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Lo? / 
15 20 40 80801006 200 300 
BEK 
29.1 GaAs 电子 迁移 率 与 温度 的 关系 


9.2 微 带 输 运 和 强 场 输 运 


企 阅 尘 体 中 妈 果 没有 任何 散射 机 制 Ee a a PA A E tE, 
温度 在 绝对 零度 , 则 其 中 电子 的 运动 将 满足 下 列 方程 : 


n SEL ee + Sy x B. (9, 2. 1) 
LA 


ES GE — T TR RE EREHE E it EC HOC Gc 09 88 HIT 
电场 方 网 运动 , 当 运 动 至 布 里 渊 区 边缘 kif, ELE Salk, 
(一 ko 与 kote irs). ARSE ies oy. 好 此 反复 运动 , 称 为 布 洛 再 振 
Sr. fip Te BR di BS — P LER FIL t C9. 1. 203 FT 0, E Y- B SEHE H 
IE CFE AR BUA DX “fill 0/88 >> 00 EA th CE i ROI ECL 3E/38 
<0). 这 振荡 在 实际 半导体 中 从来 没有 观察 到 ,原因 种 存在 着 散射 
机 机 ,电子 往往 来 不 及 完成 个 据 东 周期 就 被 散射 控 了 . 为 避免 和 
fe EA AP SIR. EA PR RA Ab ALE. H 
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(9.2. DATIS Hi di BABY h/e| Ela. Cfi B ADEST RE na, 
a 是 品格 常数 ). 布 次 赫 振荡 杀 件 是 要 求 至 少 
Teas? 即 e| Ele» Ë, (9. 2. 2) 

ce SERS OS SERT [BI ERA ES 2210 s. dà f RR a 约 为 
0. 5nm. pi €9. 2. 20 5X iE dn HER [E | ae 3-107 V/m. TEX E 
AY nui p.p t Dedit pr. EEE IS. | NS I SE PERI 
xs ok FE. 电子 在 外 场 下 运动 ,在 各 种 散射 作用 下 ,最 后 达到 - :个 
信和 登 分布 ,性 离 平衡 分 布 很 小 ,电子 不 可 能 运动 到 布 蚜 潮 区 边缘 . 

但 是 在 超 品 格 中 情况 就 不 同 了 , BOE EB HMSO Po 
小 , 则 在 它 的 生长 方向 ( 设 为 zx) 会 形成 一 个 有 一 定 能 量 宽 度 的 微 
带 ， 


E (k) = rit — cos kd). (9.2, 3) 


其 中 此 是 沿 zz 方向 的 波 矢 ,d 是 超 晶 格 的 周期 ,4 是 徽 带 宽度 . 如 
来 在 z 方 回 加 -一 个 电场 , 则 布 沿 殖 振东 条件 (9.2.2) 式 中 的 巴 榜 常 
Ma inmate dd, H F 
d >a, 因此 这 和 条件 将 大 大 放宽 . 根 
据 这 一 想法 , 江 贿 等 预言 在 超 品 格 
"PREX Ze s T m De. 实验 
上 为 了 观察 布 党 赫 振 葛 作 了 多 年 
的 努力 ,但 是 没有 成 功 . 但 是 另 一- 
方面 , 却 驳 察 到 了 明显 的 负 阻 现 
象 , 如 图 9.? 所 示 .由 图 可 见 , 当 
外 各 电压 小 时 ,电流 随 电 压 线性 增 
A. 当 电 压 到 达 - - iR ARR V.H, 


FB, Uit SE HE Ch A em’) 


电流 就 减 小 . 贞 现 负 阻 . 微 带宽 度 BE/V 
越 小 ,临界 电压 V. 越 小 . 从 物理 上 图 9.2 超 晶 格 微 带 输 运 的 
进 , 负 阴 的 出 现 就 是 由 于 电子 运动 电流 . 电 比 特性 
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A rap RID. RID EU CR E hy. 因此 在 输 运 过 程 中 就 
"mmm ‘AR WERE AN RRB FAH T EU 
RIT [BIET RE OR Ae BT E ee OT 
jt (9. 1. 24009. 2. 3) 式 ,电子 在 = 方向 的 速度 


|. 1 GECR) Ad. 
u = " OR = TuS kd. (9,2.4) 


EL C9. 2. DA Ree eee Fe 7r. Mee Hie Re 
时 间 的 变化 为 


k= ky + HEL, (8. 2. 4) 
其 中 A ép mEAOLE. 电子 平均 漂移 速度 
Ual hy) = lI[D v e "dz 


— Ae|E|d'r cos $ TED 一 一 SU kod (8.2.83 
| JA? n m 
Kk 


由 上 趟 已 经 可 以 看 出 当 电 场 | 号 | 增 大 时 ,漂移 速度 将 减 小 . 

假设 电子 满足 玻 耳 兹 曼 分 布 . Btik T E z 方向 形成 微 带 
(9. 2. 3) 式 外 ,电子 在 赵 晶 格 平 面 (z,y 方向 ) 内 是 自由 运动 的 , A 
此 电子 的 总 能 量 


A 
B= EME fe (9.2.7) 
ik 0D di. 2. SEE ke, eG SERA. 
to rh eB d BE 
Cr ER) 2 hk 
n= a. fen AT "er ||. d£ exp| 一 了 
CT “exp| — 74i zer (9. 2. 8) 


RPC cue ee AEA 45 XE AS RL Dy See BT it Sas OE OK BH PBK 
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计算 电流 密度 ,是 将 漂移 速度 C2 (09. 2. BROCE A CS. 2. BOE 
积分 式 中 ,将 记 作 为 变量 ,积分 而 得 到 .由 于 (09. 2.6) 式 中 ,sin kd 
再 对 让 是 奇 对 称 的 ,积分 贡献 为 零 ,内 此 不 再 考虑 . 最 后 得 到 


ne Ud  Zm^kT nid | |- E Ck) 
7 一 "TM "T | dk cos kd exp Ux | 
ope € Va" ReT |- A Jn A 
7 xA P PT. | PaT. 
H e£ vol (A/ 2k aT) 
= rr 07, ġ, 2, £ 
I, CA/2&eT ) (9. 2. 93 
其 中 
zZ 
vo = SAET O 1 (9.2.10) 
oh? e| E |dc 
] 十 n | 


ES IC E, Di Se BE BSE PBB ap. ~~ OR ES a EL | X tue 
va FH. A — BB ^r SRP AS. A L/L. 当 电场 很 小 时 ， 
e| E |dr ^1 . Bt] 


| | 2 | | 
o, = Edr e|E|c (9, 9. 11) 
2* m; 
其 中 m, 是 在 > 方向 徽 带 带 底 的 有 效 质量 ， 
1 _ 1 ŽE) Ad? 
m? — At OR les à? 2 (8. 2. 12) 


因此 又 回 到 线性 输 运 的 缚 果 (9. 1. 17) 式 . 28 (9. ?2.10) 式 分 母 中 的 
e|E|de/^ — 1B u AFEK. |E| 再 增 大 时 ,wo 减 小 ,也 就 是 电流 
减 小 ,如 图 9. 2 Bron. vw 达到 极 大 的 条 件 正 是 布 党 蘑 振 东 的 茶 件 
(9. 2. 2) 式 , 当 温 度 升 高 时 ,(9. 2. 9) 式 中 的 17 项 变 小 ,也 就 是 让 
流 碱 小 .这 是 由 于 随 着 温度 升 高 ,在 0<<E<A 能 量 范围 内 的 电子 
数 减 少 , 对 微 带 输 运 的 贡献 减 小 中 

丸 了 斌 究 强 场 输 运 问题 , 雷 啸 霖 等 提出 了 -个 普遍 的 平衡 方 
程 理论 ”…. 在 他 们 的 平衡 方程 表述 中 , 瞬 态 输 运 用 两 个 参量 措 述 ， 
质心 动量 PJ 一 Np 和 电子 温度 T. BD OC EE EE Eg PE 
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速度 vas te TBR it AY F Se te h. 等 都 表示 为 P. All T. E ea BY. 
ARAM RE TE ARRAN FA RH BA 


T -UELD LA A = foa PSTO. 
i n. 
(9. 2. 13) 


dh. = e |E | (va — w = felt PaT), 
其 中 A A, 分 别 是 电离 杂质 散射 和 声 子 散射 对 质心 运动 的 阻尼 
TH m] tecum T 有 


d'E CR.) on 
"E = > FT CE,T.), (9, 2. 14) 
其 中 由 Ee AWARE ORRKT AER. 
FCE,T.) = - (9, 2, 15) 


exp[ CE — Ej) /R&T. ] +1 
Er POKER EPR E dO. 2. 7) 式 给 出 ,因此 粒子 密度 . 平 
均 深 移 速 度 和 平均 能 量 分 别 为 


N= 2 f(EGO,TO, 
k 
2 a 7 
204 = N Z4 62 f EGO TO, (0. 2. 16) 


h. = = NEW LEG, T.). 


中 是 电子 系统 到 声 子 系统 的 能 量 损失 率 ， Jj f& (9. 2. 13) 有 时 称 为 
雷 - 丁 方程 . 将 畦 - 丁 方程 谍 用 于 超员 格 的 微 带 输 运 ;由 (9. 2. 16) 
式 , 可 以 得 到 


dvs nds dT. 
| di — B, dt T Br d 1 (8. 2. 17? 
其 中 
M. 8f1A 
| Ba = N Dueck) ar] 5 sinLG. — Pod], 
4 m (9. 2. 18) 
Br = y Swa Sp] 
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类 似 地 可 以 得 到 


将 (9. 2.17) 和 (9,2,19) 式 代入 方程 (9, 2. 130 ,就 得 到 一 组 Pa 和 
T. 联 苹 的 微分 方程 ， 

Ik[9. 3 是 替 等 人 用 以 上 方程 计算 得 到 N-GaAs EI ES FA S r0 
时 刻 加 上 一 个 强 场 时 ,漂移 速度 vs BE EHE FR] og UU. EE d CHER 
BÉ 4 一 34.5 meV, ABA &=10nm. 由 图 可 见 , 在 电场 小 的 情况 下 
(曲线 4 和 5 漂移 速记 逐渐 地 趋 十 稳 态 值 . 而 在 电场 大 的 情况 下 
CE Ex, 1) ,在 电场 加 上 后 0. 1 ps 时 , 瞬 态 漂移 速度 能 达到 稳 态 值 的 
— f xx REEL eR “st BE’ (overshoot). 过 速 的 原因 就 是 在 这 样 
是 的 时 间 内 电子 还 来 不 及 散射 ， 仔 细 的 分 析 表 明 , 在 0. 12 ps 
«0. 22 ps, 平 均 有 效 质量 1/m:* 变 成 了 负 值 ,这 表明 在 这 段 时 间 
AY E T rf BR) DE PR up, fb A Bp oy HR Tae ab A T dg AK ah 
A. 


了 时间 ”ps 


图 9.3 N-GaAs Stes r— o 加 一 个 强 场 时 ,wa 的 时 间 响 应 
曲线 1- 5-5 ENXdnzd beSRDE 10.4. 2,2,1,0. 45 kV/cm 
SABA Be SOR 
本 书 作 者 利用 了 简化 的 平衡 方程 研究 了 交流 场 下 的 超 品 格 的 
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i4 E fepe RET SRA HAR HEARNE ERFT, 
有 可 能 实现 THz(102 Hz) 的 电流 共振 , 实验 [站 是 用 起 唱 格 GaAs/ 
lo aGao7As ;包含 了 了 40 个 周期 8 nm BRB GaAs BRAT 2 nm TES 
AlGaAs AME, (at RH A= 22 meV. B T- 3E HE 3x 107 
cm ". UCSBC4E E fir Bl H| 58583 E p E FP ROG a AE TH $8 
射 源 ,产生 几 个 us FRAT TH: 辐射 .图 0. 4 E24 TPR 


EE E. m 


o 0.035 0.1 015 Wm? a 0.05. 0.1] 0215 OF 
EL UL ta FE /V Bit i BV 
(a) tbh) 


图 9.4 AAEE da Hoe hr E Ed E Eyi HA C- e E sk 
(a) ZERRE A 0. 6 THz; Cb) ZEAE Y 1.5 THe 
E tau PET ERE PY T AUC CAE E jo DC fr b 


和 交流 电压 同时 加 在 样品 s E85] ELO. ER DRE IS E UC HE E e UST. 
Ca XI Ch) SEI BE St eT SE n Hy A9 SE 0.6 THe $01. 5 THz. 由 
El np, E HB ES TR SB CA E rg d; 8H £O ,直流 电流 -电压 曲线 
类 似 于 稳 态 情况 (图 9.20. BERE Scr dumme on cie B Em T. 
在 ws 等 于 自由 电子 激光 频率 on 及 其 高 次 谐 波 时 ,上 出现 了 共振 电 
Di. IE. ws XE AE HS T UR Do PRU Ce Fa /A0. 这 表明 ,通过 外 界 的 交 恋 
Dr AG TEE dn der ACE RA. 

我 们 取 简 化 的 平 衔 方程 如 下 "1， 
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dos  e|E]G) _ va 


d£ m*'oE) ty 


. EE (8, 2, 20) 
OB — eE Gv — Loo 
Epo, 和 天 分 别 为 电子 的 平均 漂移 速度 和 能 量 ， 
aon Ma ZETA 
ni (EK 一 一 1 D. OBA’ Mi = AU (4, à. 2123 
m CERTE e FRY ARE. CER E HAR 
E = oa — cos kd). (5.2.22?) 
Ey eB FPP TE, 
BE LO 2541) 
ET 一 h- LAET) (9. 2. 23) 


下 式 的 证 明 类 似 于 (9.2.9) 式 .rz Al ce d XU OY n St AT BE id 
ELCHE ER ath BR RT IBI. 

Re Br Fd i8 Sh EA hk. UR E. — 0. 052, r,— 1. 3 ps; 
te=6.5 pgs, 在 1 二 0 时 刻 , 加 外 电场 

E| = |E,| + | Ej cos ent, (8, 2. 247 

ATER P 3463; 800.2. 200. SH EAST a SIS 
程 以 后 ,达到 了 神态 . 

图 9.5 REXE] E.) —50 kV/m, | E, 1 —100 kV /m v, M E piut 
同 的 变化 .由 图 可 见 , 在 经 过 大约 5566.5 ps) 时 间 后 ,ws 40 E di 
BT SS. BTR SNS RHA IS 9.3) 一 致 ,并且 
Ud IR A GA BS. SF ARE |= — Y kV /em , 2 
场 方 向 相反 ,尽管 初始 的 瞬 态 过 程 有 很 大 不 同 , 最 后 达到 的 稳 态 
v M E SIE |=1 kV/cm 的 结果 相位 相差 180. 对 十 较 夫 的 E, 
和 (或 )El, 则 需要 较 长 的 时 间 才 能 达到 稳 术 . 

在 稳 态 时 ,vat 站 是 一 个 周期 为 一 2r/w 的 周期 函数 , 它 包 合 
了 直流 项 和 o 的 谐 波 项 
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时 间 ‘ry 
图 9.5 Es: — 50 kV /m, | Ei | — 100 kV /m 时 的 eite? C E BR SR) 
3E EGO C dp eo. SABIE |= —100 kV /m HAR 


walt) = va 十 Di cos (newt + f). (9. 2. 25) 


$ p E E E E P A R o, WEEE, 使 得 相位 角 # 惟一 确定 . 
通过 傅 氏 变换 ,可 以 由 wt 中) 求 得 所 有 [的 ww 和 v. LAR coss. 如果 
cosd, «0 , Dill X as 58 171 38 EE Ei CS] e AE D E d. fie RC H E a 
转移 给 交 变 场 , 交 恋 场 将 被 放大 . 

A wi HR Ji UE BECÉR dp jo — ea fh oH. » RE PEE 
(10% cm ,图 3.6 是 对 二 不 同 的 1E,1 值 ,直流 电流 -电场 |E。1| 大 
AC, 由 园 可 见 , 当 变 变 电场 增 太 时 ,在 op = w 20.30,-- Sh EL Ü 
直流 电流 共振 峰 , 这 与 实验 结果 图 o. 4 很 好 地 相符 , 图 9.7 是 当 
LE, | —200 kV /m 时 ,4 PETRI AT BE osi es 与 电场 1E。 | A 
关系 所 ,由 图 可 见 , 在 an=o 处 ,六 和 产 的 值 都 已 经 超过 了 jo tE. 

图 9.8 2&1 f | E11 200 kV /m 时 ,cos 4.(7=1,2.3) 与 电场 
LE, | 的 关系 由 图 可 见 , 当 cop Ff. cos pi 变 成 了 负 值 . 这 说 时 
A UJ BET" ^E Tir TELTS BR D ,能 量 由 超 唱 格 转 给 辫 变 场 , 由 图 还 可 以 找 
到 cos facos $, AE p, f (E Oy PUA Eas DC, e SHOE RT BB Po E ES OX 
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*} 


* Tl 


AKOGOO KA 


[Ed/C(10 kv - m7) 


E] 3.6 *PEJIE (0 5.2:3,42 X 10? KV /m , EMR mi- EH |El Ht 


Aaa SERE jo C10! kA * m 7) 


je dle kV emo) 


9.7 |E1;—200 kV /m Bf , EHAE 
Ju SIPSPERE TEA HL | Es | Aes E 


谐 波 振荡 . 
在 方程 (9. 2. 20? 中 , 令 霸 端 等 于 0, 可 以 求 得 稳 态 解 . 求 得 的 


电流 黎 度 与 (9. 2. 9) 式 完全 相同 ,说 明了 平衡 方程 的 普 适 性 . 读者 
不 妨 作 为 一 个 练习 证 明 一 下 . 
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Coste 


4 5 8 10 
Fe oo RE IE CIO kym] 


E 9.8 |£,|—200 kV/m Hf ,cos &(n— 1,2, 3 EZ; RES |El B ER 


9.3 MRAHET in 


由 二 尘 导体 微 邵 工 技术 和 生长 技术 的 上 发展, 司 得 种 件 的 尺 才 
小 丁 非 弹性 散射 平均 自由 得 ,这 时 就 进入 了 一 个 新 的 输 运 领域 ,在 
这 个 领域 里 ,系统 的 输 运 性 质 主要 不 是 由 电子 -杂质 或 者 电子 - 声 
子 散 射 所 决定 ,而 是 由 可 控制 的 电子 波 的 散射 所 决定 的 ,例如 电子 
通道 的 几何 形状 ,电子 波 的 干 上 闵 ,或 者 准 桌 缚 的 单个 淋 质 态 等 . 它 
们 的 输 运 性 质 完 全 不 同 于 一 般 的 扩散 系统 ,而 出 现 了 一 系列 新 的 
FRR oN: 堆 伐 场 下 点 接 仍 的 量子 化 电阻 , 蚤 磁场 下 弹道 电子 的 聚 
焦 , 罕 通道 电阻 翟 尔 电阻 的 汶 灭 ,以 及 偏离 精确 的 量子 霍 尔 电 限 
值 ,等 等 .这 领域 的 实验 发 展 与 理论 是 一 步 步 相 联系 的 ,所 有 的 实 
验 都 用 量子 输 运 的 Landauer-Buttiker(L-B) 2: xt 4} #7. L-BAR 
已 经 证 明 对 于 非 相 互 作 用 电子 系统 是 非常 成 功 的 ,同时 它 又 是 非 
常 简单 直观 的 . 

半导体 低温 下 输 运 有 两 个 长 度 标 度 , 一 个 是 由 电子 -杂质 和 散 庙 


“弹性 页 撞 ) 决 定 的 平均 自由 程 , 在 一 个 高 质量 的 GaAs/AlGaAs 
A36 


iade Ae mE BCR Rat 10 pum. WREAK Te) EAB 
由 程 时 ,电子 的 运动 是 弹道 的 . 另 一 个 症 由 电子 - 声 于 和 若 射 ( 非 弹性 
fit fs RSE AAS BE a EPR 0.1—1 um iR. SRR 
oP SP dy BY. E A os ay yO a aE E. 测量 的 
a Sy ARES TOP ju ESS ROSE ,这 时 不 再 可 能 像 通 常情 况 
那样 定 久 局 域 的 化 学 势 ( 电 位 ?和 局 域 电 导 率 ， 

i 下 我 们 考虑 二 维 电子 气 的 输 运 , 因 此 所 有 的 导电 区 域 ,回路 
tbi EH. 考虑 一 个 相干 区 域 , 它 的 尺 庆 小 于 ,其 中 可 以 认为 
没有 任何 形式 的 散射 . 它 的 两 端 通 过 两 个 理想 的 导电 回路 与 两 个 
电子 库 相 连 , 两 个 电子 库 分 别 具 有 化 学 势 p 和 pg, 电压 与 化 党 势 
HERAV =a e) 假定 导电 区 域 的 宽度 为 包 , 导 电 区 域 以 外 
A LF aS. Bem GE y ADARA ETE v 7j 
回 的 运 到 是 重子 化 的 , 它 的 能 基 

r (9,3.1) 
电子 在 导电 方向 ( 设 为 工 方 阿 ?是 自由 运动 的 . 相对 于 第 = 个 横 问 
地 能 级 ,电子 在 xz ripae atis eg y 
Pher) = ae** + be," (9. 3. 2) 
其 中 大 是 波 矢 ,等 式 右 端的 两 项 分 别 代 表 前 向 和 后 向 运动 的 电子 
波 , 电子 的 总 能 其 为 
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E, — 


. “Te 


十 "am (0.3. 3) 


当 电 子 的 费 米 能 其 Er 大 于 E. 3. DOT WU aT n 个 横向 子 
能 级 所 占据 ,我 们 称 有 个 电子 通道 . 由 (9. 3. 3) 式 可 见 , 对 于 一 个 
国定 的 电子 总 能 量 忆 ,每 一 个 通道 中 电子 运动 的 波 矢 去 是 不 同 的 ， 
考虑 电子 只 在 最 低 一 个 电子 通道 内 运动 的 情形 . 两 个 电子 库 
的 化 学 热 有 一 个 小 的 差 AU pua — p gs 则 电子 将 由 库 1 流向 库 
2, 产 生 电 流 
l OF 


f= n(— eju = | n4 Anu — e) " ar 
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2 
一 一 rane! — Roy — Pye) = zia — RV, — TV,]. 


(9. 3. 4) 

其 中 了 各 民 分 别 为 导电 区 域 的 透射 和 芭 射 概率 . da /a E 是 电子 的 
态 密 度 , 对 于 一 维 运 动 的 电子 态 ((9. 3. 2225 A 

M — lE (9. 3. 5) 


与 速度 w 的 表示 式 正 好 抵消 ,得 到 59. 3. 4? 式 , 这 是 一 维 量 子 运 动 

的 特点 . 由 (9. 3. SRY OL. S SERO SP FR TEIL SUETON RU. 

E FERAE Hy eh. 

将 (9. 3. 4) 陈 推广 到 有 多 个 导电 回路 的 系统 ,如 图 9. 9€aD AR 8X 

得 到 
L-T|a-Ros- Tse), (9. 3. 6) 


FE 


(a) (b? 
图 9.9 模型 四 端 导 人 悼 
(a) 一 般 情 说 ，(b) Pus x] SR EE UR EI 


其 中 工 表示 第 i 个 回路 流出 的 电流 ,Ri 是 由 第 i 个 回路 流入 电子 
的 友 射 概率 .全 ;表示 电子 由 第 j 个 回路 注入 ,由 第 i 个 回路 流出 的 
概率 . 以 上 公式 就 是 著名 的 Landauer-Buttiker ARO, 注意 在 
Buttiker 的 原文 2 中 ,定义 了 为 电子 由 第 ; 个 回路 注入 ,由 第 了 个 
回路 流出 的 概率 . OY TAN. RIOR Rm. 在 有 
… 个 竺 直 磁 场 存在 的 情况 下 ,有 一 个 磁 通 中 穿 过 导电 区 域 , 由 岂 
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ta SE TS FA R 8] hc BUE h FIRR RRR., 

RCB) = R;,C— O). TB) = Tai B). (9.3.7) 
— p Rmi Me. 在 (9. 3.6) 式 中 , 令 所 有 的 jg 都 相等 , 则 每 一 
个 回路 中 的 电流 工 为 零 , 由 此 得 到 求 和 规则 


及 十 信人 一， Ret X Tu= (9.3. 8) 


1 Landauer-Buttiker 7v zh, py FA 于 图 9. 8 Ca Br z ay UU oe s 
BE. 假设 电流 由 回路 1 注入 ,回路 3 流出 ,以 及 回路 2 注入 ,加 
路 4 流出 ,因此 在 茶 件 

f,=—f,, I,=- 1.. (9, 3. 9) 
PATE. 3. 60. 注意 到 一 共有 Ry Rae Tu Tiss Tuo 
16 个 反射 和 透射 概率 ,利用 求 和 公式 (9. 3.8) 可 以 消去 6 个 系数 
Fus Raye Lae Tus Tn Ta, BERI FI SR Co. 3.9)? 式 可 以 得 到 千 列 表 
ask CHES tt BLL ED | 
I, = anl Vi — V) — aV, — V), 


(9. 3. 102 
I, 一 一 e4(V, — Vi 十 G»(V, — Vi), 
其 中 
2 
ay = FEA RD) — Put Ted (Ta 十 To)7S]， 


| 
a = FT aTa 一 Ta7a)75， 


et 


Uy. 一 h (Piel ag — TuT y)/S, 


2 
as = FLA Rea) 一 (Ta To) (Tx + T/S], 
(98, 3. 112 
以 及 
o — Ti + Wi, T Tu RE Tu = Ta RE Ta 十 T RE T. 


(9.3.12) 
由 对 称 关 系 (9. 3.7} 可 以 得 到 (9. 3. 10) 式 中 的 对 角 元 系数 在 磁场 
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E FERIRA, auno anl P), ans (DD — a5 C— 42 ,而 非 对 
角 元 系数 满足 ay, (PO — au C7 dO ,所 以 满足 Onsager 关系 . 

TE eon Fe MEP, LS BE Em 1 和 3 中 的 电流 ;在 回 点 2 
和 4 中 的 电流 为 零 . 在 (9. 3.10) 式 中 邻 1,=0, 得 到 (V1 一 V3) — 
(a2, /a&,) CV; — V O2 FRIRA D, EP RU, IRE A I 

Eua. 一 s = — (9. 3. 13) 

因为 zu 在 磁场 及 演 下 是 不 对 称 的 ,所 以 Ra 也 是 不 对 称 的 - 如 果 
将 电流 回路 (1,37 和 电压 回路 (2,4? 交 换 , 则 得 到 


Rus 一 aap ae (9.3. 143 
A d 3 eo AE AT PR AY. 
将 49. 3. 13) 式 推广 到 -- 般 情况 ,Buttiker 给 出 
T. T, m 1, TA 
Kanki 一 " ms EE (9, d. 15) 
其 中 分 母 
D 一 | ^| CIT — 61,05, ) o. (9. 3, 16) 


a Spr CO. 3. 11? 式 代入 (9. 3. 16) 式 ,就 会 发 现 五 是 一 个 关于 RA 
了 的 一 个 复杂 的 表示 式 ， 
D =T ol aTa + Ta — RJ] Tu [TATs + Ta — Rag] 
+ Tualdstl — Rad TAG — Rad + Talay t+ Paka h 
(9.3.17) 
其 中 请 去 了 概率 Rue RausTasTao Ta. 由 (9. 3. 15219. 3.16) 
可 见 , 由 于 卫 在 磁场 反 演 下 是 对 称 的 ,Ru 只 有 在 同时 交换 电 
iit. .电压 回路 后 才 是 对 称 的 . 
I.andauer-Buttiker 公式 (9, 3. 6) 推 广 到 多 通 道 的 情形 县 直接 
的 ,只 需要 将 其 中 的 (一 Ri) 换 成 N — S Risus S VT jessie 
其 中 N 是 通道 的 总 数 ,m 和 分别 是 第 i 和 j 个 回路 中 的 第 区 和 
n T 38 IB. 
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Af RELE AO HESSE BD DER. RA do i A Za] pA 
方法 在 调制 捧 杂 异 质 结 的 平面 上 制造 出 各 种 图 样 (pattern), 椅 成 
电子 的 导电 区 域 和 回路 ,图 9. 10 就 是 在 GaAs/AlGaAs WRB 
AM EH ZZ EB EITE S m B P iE CE Bo 8255, 
回路 宽度 为 ?75 nm. 制造 这 种 回路 结构 有 多 种 方法 , 见 图 9. 11. 


图 9.11 iE AERIS ERES 4 种 方法 前 截 曾 示意 图 ， 
十 表示 正 电离 施主 ,党 黑色 横 线 表示 导电 回路 


以 下 我 们 用 Landauer-Buttiker 公式 讨论 起 AK FB EH. AE 
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图 9. 9 CbO Bir zi ELSE PERI Ep. 由 于 4 重 对 称 性 ,我 们 有 Ro = Rz 
—RQ4—R,—R,Tas—Tu-—Tuüe—Ta—TuQTu-—Ts—Ta—fu-— 
Tu. DAX Tu Ta—Ta—Tpo—Ts. BW Efl SR SAL CO. 3.152 fU 
(9. 3. 17) 式 MAE A FD 

e [O— RY + T$ — ?TAT«] 
[ IH E AR ER BH. Re rr FE S P ed Ze EO Rp TERES SEL IU 25 
决定 的 . 这 种 差别 是 由 磁场 产生 的 对 电子 的 洛 伦 蓝 力 引起 的 ， 


Rau 一 (8. 3. 18) 


—3 —2—1 0 1 2 3 
af imus HE 0. T 
图 9.12 T=4.2 K AR PRB 
(图 9. 8b) 的 VaI PE ERES B Ay ate 


pP S EGRE Ta PST Ree 0 
时 为 05 ,如 图 9.12 Bias. AN [8] BAD Eh R at RE ER [8] GL aR Hi 
V JER V, 越 大 ,电子 密度 越 大 . GS Ry 是 常数 , 则 Try 
1 一 RaB， Va/I 庶 该 与 磁场 B 成 线性 关系 .但 由 图 9.12 可 见 ,在 V， 
一 一 125 一 25 V ZE] (1.6510! —2. 2x 10! em "zz [BD . TE B 
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^w BIE, Va BY. ORR SE Ry = 0. RU ER BA RH EE] PASA 
(quench}. Chang 等 指出 :这 种 洋 天 是 前 尔 结 的 几何 结构 {如 轿 
9. 9 人 b) 所 示 ) 所 造成 的 电子 特殊 的 散射 性 质 引起 的 ,图 9. 9(b) 所 
泵 的 淮 尔 结 每 一 个 出 口 处 有 -个 瓶颈 5 其 称 为 收 守 ,econstriction ) ， 
Fa T8 xb oO SUR SAP EB Collimation) E pz. 也 就 是 不 论 
EFIE Ee fF AW 18] ZR RENS s ,向 前 方向 运动 的 电子 数目 
将 大 大 增加 ,如 图 9. 13(a) 所 不 . 这 样 就 增加 了 Ts. teh T Ti 和 
Tw. 其 次 由 于 电子 在 45" 辟 上 的 肥 射 ,使 得 原来 应 该 进入 左 回路 的 
电子 转 厅 到 相反 的 右 回路 , 减 小 了 Ti 5 Tr 2. HER] 3.13(b) 所 
m. 这 两 个 因素 加 起 来 ,使 得 (9. 3,18) 式 中 的 分 子 趋 于 零 ,使 翟 尔 


BHK. N M N 
"f os 


fa) th} 


图 9.13 EA RHPH POL 
(a VETE OO, I oe A ME A; (b) 45^ SEA Fc 88 li T EA AR E g [8] i 


ELT XE oL ACH - BEDA, CT £i FJ ETE EAE v EX S i e SICH UE HR, 
TR BH Vr 2E SE ER PV HE WEL TR PRA TE SE eS 
T 这 个 效应 可 以 用 电子 的 横向 子 能 级 能 量 ((9. 3. 10 RO BET] ER 
E w 变化 如 以 解释 . 这 个 过 程 如 图 9. 14 所 示 . 在 宽 回路 处 ,在 费 
米 能 量 Ee 下 有 3 个 横向 子 能 级 被 占据 ,因此 有 3 个 通道 ,如 图 去 
所 示 . 当 回 路 逐渐 变 窜 时 ,横向 子 能 级 能 量 增 大 , 费 米 能 级 以 下 只 
有 2 个 通道 ,如 图 中 所 示 . 当 回 路 再 变 宽 时 ,由 于 电子 的 绝 执 运动， 
电子 仍 停留 在 最 低 的 2 个 子 能 级 ,虽然 这 时 已 经 有 第 3 个 子 能 级 
可 填充 ,如 图 右 所 示 . FA Sa SF EL, BRL ERR TA BE Bh 
I (Bik ck ROM, fco. 3. 203X Bro. 电子 趋 于 凑 直 运动 . 
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帘 "E 
9.14 电子 准 直 浆 应 的 基于 力学 解释 


在 强 研 场 和 低温 下 可 以 观察 到 量子 堆 尔 效应 ,也 就 是 售 尔 电 
IE REO ERIS B HUS. 出现 平台 , 平台 处 的 值 精确 地 等 于 
fei ABS) ABB Ro C EREE FSA FE, t 
图 9. 15 CO frm. 但 是 Chang SRR OPER BAY LMR PE 
PRIS RV EE , ER IR EH e AY A/e i 值 , 如 图 9. 15(a) 所 示 . 内 


R Ty 


2 1^ 
Ray 
L 1/2 
ho 
E x 
Ui = fad 
re TA | l/4 ad 
Fo! 
I Wate Wu Ra 
i 
“fj 0 
a 
e = b 
oe E 
Y 


0 20 40 66 T 
EE o. 1T 


HE 5.15. 340 mK F &.. Al Riy 作 为 磁场 的 函数 
GO AERA EEE 1 和 2 的 缚 累 ; Co RE 
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图 可 见 ,i 二 4 PRRs HATH MEA BESBS—T 
大 约 250 0 a. Rae E TR ^ E aS FA Tr REMO E 
BGB. mi i—2 ECTOEÁRCOEG ET TOI. 

同样 可 以 用 Landauer-Buttiker 公式 来 讨论 这 一 现象 . FRE 
场 下 ,电子 横 辐 运动 的 波 函 数 趋 于 回路 的 边界 ,形成 所 谓 的 边 绿 
a. 这 何以 解 一 个 量子 力学 在 磁场 下 的 稳 态 问题 得 到 ,量子 态 波 消 
数 的 中 心 位 于 六 卉 c/eB, 其 中 丰 是 电子 的 波 和 拓 ,B 是 磁场 强度 . dE [E] 
路 的 相对 两 个 这 界 处 ,电子 沿 相 反方 向 运动 . 假设 磁场 指向 纸 面 ， 
则 在 理想 情况 下 ( 见 图 9. 90500 8 


Ta = Ta = Tye = Ty = 1. (9. 3. 19) 
其 他 的 反射 和 透射 概率 都 为 零 , 如 图 9. 160 BTR. B9. 3. 50 X 
得 到 
"E 
h=; UV Via =F, 
I, = e 
2 = Ve Va = * 
; (9. 3. 20) 
I;— FV, - V = 0, 
raf 
= Qu -V0-0 


Ro FO ee (9. 3. 21) 


按照 Buttiker ,偏离 精确 霍 尔 电阻 值 的 原因 是 由 于 一 次 简单 的 
散射 ,如 图 9. 16 Cb) Bt. 假设 在 导电 区 中 心 有 一 个 准 东 缚 杂质 
态 , 它 将 引起 相对 两 个 电子 流 的 隧 穿 ,使 得 
Tac—Ta—1, Ty =Tey=l-—e, T= T= 6, 
(9. 3. 22) 
其 中 e A— Aya. 电流 为 
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a 
VV), b= Fle i OQ = VAT. 


1; — CV “VO, = reas — SV, 7 Q — eW], 


(9, 3. 23) 
Hi IC 43 EE 78 FR RR 


Ry = 77 —, (8. 3. 245 
e 


ate, aic. 
nu E 


Tu—Ts-Tua-Tacld E O Ta=Ta =1. Tu=Ta =s, 
Taua—Tu—1-—e, RT u 
(a? (5) 


图 3.16 BTRRAM O) BIER; (Coo 有 一 个 散射 中 心 的 非 理 想 回 路 


通过 以 上 … 些 例子 的 讨论 ,说明 Landauer-Butüker 公式 在 分 
析 实 验 结 果 时 起 了 很 大 的 作用 ,这 领域 的 实验 发 展 是 与 理论 - 步 
步 相 联系 的 . 为 了 定量 地 分 析 实 验 AAA Kat. AIT 
算 透 射 和 反射 概率 与 几何 形状 ,散射 中 心 等 等 的 关系 . 


9.4 量子 波导 理论 


这 一 节 主 要 介绍 具体 计算 一 个 介 观 系统 的 透射 概率 工 和 上 反 
HER 的 方法 . 假定 系统 的 尺寸 小 于 相干 长 度 上 ;因此 系统 中 没 
有 杂质 或 者 声 子 的 散射 , 输 运 性 质 完全 由 电子 的 波动 性 质 和 系统 
的 几何 形状 决定 . 


首先 考虑 一 维 输 运 的 极限 情况 . TE w BÉ, 
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H (9. 3. Lok, FRB BRR B= DHE KDE 
ZH SP OR GE Se Er, UET EA Apr Hot a id SES 
子 能 级 .也 就 是 只 有 一 个 通道 ,而 忽略 其 他 通道 ,虫子 可 看 作 E 
运动 . 此 次 假定 回路 的 曲率 半径 不 是 太 小 ,在 一 个 回路 电 电 子 的 波 
BAA. 2. aS Ae Me BRR AAP RAS 
而 变化 . t-r FR £f rau Bp. RE T oTEIIPR E d b. 
t [a] ee OP AY Fe T iR en BI o DL EBERT Ur FRU. 


p. = oy =o = ee (9. 4, ]? 
T a ; 
Owl p, (9, 4. 2) 
1 Ox; 


其 中 很 定 了 回路 交点 处 共有 nn 个 回路 ,yi EA r A E ak RS 
数 在 交点 处 的 值 . C9. 4.2) 式 的 3y;/3z; BA PERERA 
P LESE rà Sb] EC. 为 确定 起 见 , 规 定 所 有 的 坐标 xz, 部 是 指向 或 者 
TERI SE E. C9. 4. Da eor TE Se Bub IRE ER EL A. Oy, Oz, 代表 电 
子 流 密度 ,59,4.2) 式 表示 所 有 流向 节点 的 电子 流 密度 之 和 必须 等 
于 流出 节点 的 电子 流 密 度 之 和 ,也 就 是 电子 流 守 异 ， 
WE. 4. DAS. 4. 2) 是 普 授 的 ,它们 适用 于 祭 意 的 -- 维 网 
络 的 输 运 . PROMS BILE, 
l. Aharonov-Bohm 环 ,; 如 图 9. 17(a) 所 示 . 图 中 工 IL, 是 
上 .下 两 个 通道 的 长 度 . 
首先 考虑 没有 垂直 磁场 的 情形 . 在 回路 1,2,3,4 中 电子 的 波 
us Sor Be | 
di =e ae, 
d = ce? + ye, 
d, 一 die + det, 
pa ge^, 
ft ds Peay RIAA L ,表示 单位 电子 波 输 入 系统 ,a tp 
RA RES SE UE SO £ Vu pL HU PUB 处 流出 的 电子 波 ， 
没有 流入 的 电子 波 , 所 以 只 有 一 项 ,g ERIE AR. acc 
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(9. 4, 3) 


L 
ae « 1 jell s,s 
~~ Dat 
Cay (b? 
g g 
d T QUI 
SUPE: i7 Ta | Ts d 
— PLA T ebm 077 
(e) T 


9.17. JLEF— SESE ARSE. (a) Aharonov-Bohm #; (bo. ETT RAE 
(co) 82 RRA ETA: Cd? 2 PS TII 


eg EE RM. 

AA. 4. 10819. 4.20, TU SKeDR A Bhi 
Re EA. DERE TE 8 — AB bg x BOR A [8] n] EAE 
意 取 ,但 取 定 以 后 不 得 下 改变 . 

ita =e tes 

l +a =d + dy, 

l~ asc e d-— di. 

cert 十 ce Uu E gi 

d e 十 d, e itl, — Es 

cet — ce t diet? — de e cg 
我 们 一 共有 6 个 待定 系数 ,由 方程 (9. 4. 1) 和 (9.4. DRE 
个 数 也 是 56 个 ;因此 解 是 确定 的 , 在 一 般 情况 下 ,不 论 回路 数 和 节 
BRAS AHO 4. 1) 和 和 C9. 4.2) 总 是 给 出 与 等 定 系 数 数 目 相 
癌 的 方程 . 由 (9. 4. 4) 方 程 组 , 求 得 反射 波 和 透射 波 的 系数 


d 二 AC R 十 gp *L 十 3e Ft 十 pital 十 e "E, 


(9. 4. 4) 


一 16, E oS E 
& A 2 ? 4 
(9. 4. 5) 
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其 中 

天 一 了 十 了 3 一 了 一 也。 

人 一 8 一 e£ __ Be itt 十 LII 十 e 
H (9. 4. 5) #109. 4.6 式 求 得 透射 概率 


7 — jg|? = Pis — vos RL}C + cos BBL), 


(9, 4. 6) 


A = A[(4 — 5 cos Al. + cos k&LY! + (4 sin ALY]. 
(9. 4. 7) 
n] FEY ELK AS he RK R— la | FHA A T -R- I 


图 9.18 ACR BY A-B hy FE X) HL MR. 不 同 曲线 对 应 于 不 同 的 站 已 


图 9. 18 是 透射 概率 了 作为 OL 的 函数 1, 不 同 曲线 对 应 上 上 
不 同 的 &L. 由 图 可 见 ,全 随 着 ESL 作 周 期 性 的 变化 ,周期 为 向 也 一 
on, 当 kL=0. 27 BÍ.T 的 振幅 接近 于 1. 它 的 物理 意义 是 清楚 的 ， 
当 电子 波 由 回路 1 流入 时 ,在 节点 A 处 ,分 为 两 部 分 分 别 流入 回 
路 2 和 3, 再 在 节点 怠 处 会 合 . 由 于 回路 2 和 3 的 长 度 了 和 工 ,不 
等 , 害 达 B 的 两 支 电 子 波 就 有 一 个 相位 差 ESL. 当 相 位 差 汶 0 或 者 
2x 时 ,2 个 电子 波 振 幅 相 如 ,从 回路 4 流出 电子 波 振 幅 最 大 ,了 最 
X. 当 相 位 差 为 + 时 ,2 个 电子 波 振 焉 相 消 ,T 为 0. 从 这 个 简单 的 
例子 可 以 看 出 , 介 观 系统 的 输 运 性 质 完全 由 电子 波 的 干涉 性 质 决 
E. 

HATERA BREN MEA AR © ETH. 
—HETR UL T- E RECS EG REB T RR RT DILE 29g 
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2 1 dx 

其 中 本 一 BS,S 是 环 的 面积 . EO. 4. 8), EB Ff, RC ee EF 
面 波 RAER ko CRA AERE ER 

| 

2m" Achi 

VOEHISRTOASIRCPJBSERATET 2m", EE 

ed 
& — b arm. (9. 4. 10) 


对 于 在 环 中 沿 相 反方 向 运动 的 电子 , 它 的 波 矢 


i 1a 
i że e pir) = Epker), (8. 4. 8) 


(9. 4. 9) 


(9. 4. 11) 


同样 写 出 回路 1—4 中 的 电子 波 函 数 ， 
di =e ae "7, 
d; = ce" + ce ntm, 
$i det + de v, 
by gel. 
经 过 燃 似 的 计算 ,在 条 件 L—L.—L/2 下 ,得 到 


T = sa — cos kL) + cos ø), 


(9. 4. 12) 


A’ = A[€1 + 4 cos e — 5 cos BL + (4 sin ALY], 
p= ky -— ER 
(9. 4, 13) 
Hj 9.19 EARE T EOS. pT ee, A RM 
辣 的 eL. Br BERT WT HE o Oe RE BR. EROS go 2x UL 
是 D hc/e. 这 是 半导体 Aharonov-Bohm A MAg BEAK e BLOT) ope 
通 量 瑟 的 振 落 周期 与 环 的 大 小 无 关 . 由 图 9. 19 可 见 , 对 不 而 的 
RLT 的 振 落 曲线 的 形状 是 不 同 的 , 它 一 般 还 包 全 高 次 谐 波 的 分 
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SY 
FA 


gin 
Ed 5.19 磁场 FA-B R,T PED pe 7 Te] BY 站 


2. BUT T EEG ,如 图 9. 17 (DO Bran. 一 般 的 场 效 应 晶体 管 ， 
BIER Cg DET CER CO 55 RUE Cd) Z Ie), SE PCR ER ERIT rn. HE 
ill ET TB E d POP] rt. T d PT PP PEE PR TE Ha 8 
HR Etat Se L^. E Hie DR Em a ak A. 


di e p ae", 
° = c &in[£Cr — L2], (9. 4. 145 
d — ge"*, 
其 中 回路 2 是 一 条 * 死 "路 ,距离 工 由 栅 极 电压 控制 . 波 函 数 在 回 
路 端的 值 为 零 ,因此 p 用 一 个 驻 波 表示 , 当 z 一 工 ,内 一 0 
利用 方程 69. 4. 123809. 4. 20, Ej HiTE SZ kx RP ES tL EE 77 
f. 


(1a -—-—csm£&L, 
| +a=> g, (9. 4. 15) 
l--a-riccos AL = p. 

求 得 

8— nib l6. (8. 4. 16) 
RRS T BR BL 作 周 期 振荡 ,振荡 周期 为 &L— x. 因此 道 过 改变 
山 压 ,改变 回路 2 的 长 度 工 , 就 能 达到 调制 源 - 栅 电流 的 目的 . 这 是 
由 于 电子 流 由 回路 1 到 达 交 点 后 ,分 成 二 路 ,一 路 经 过 回路 2 由 栅 

25] 


极 友 射 问 交点 ,与 第 2 路 电子 发 生 干 涉 , 决 定 了 由 回路 3 流出 电子 
流 的 天 小 . 至 于 一 些 更 复杂 的 量子 十 涉 妖 件 , 如 9.17000 Bros 
AY RAPER LA THe. LAR GE. 其 子 干涉 器 件 在 提出 的 初期 Ca- ， 
引起 了 人 们 广泛 的 兴趣 .但 是 以 后 发 现 , 它 有 一 些 比较 要 害 的 限制 
条 件 ,如 要 求 低 温 上 <5 K) 下 工作 ,即使 一 个 杂质 原子 也 会 对 它 的 
振 菏 特性 产生 重要 的 影响 ,使 它 难 以 达到 统一 的 工作 条 件 . 此 外 它 
是 一 个 高 姐 器 件 , 最 大 准许 电流 2.7 pA 不 足以 驱动 其 他 器 件 工 
作 . 

实际 介 观 器 件 的 回路 是 有 一 定 宽度 的 ,因此 必须 考虑 宽度 的 
效应 . 为 此 我 们 提出 了 计算 二 维 量 子 波导 透射 概率 和 反射 概率 的 
方法 :传输 矩阵 方法 必 吕 和 散射 矩阵 方法 后 1. 假定 有 一 -个 工 型 铺 
构 , 如 图 9. 20 所 示 , EAA A 8] E A A B 中 ,电子 波 函 数 可 


图 39.20 T At 


以 分 别 表示 为 


AN 
ay) = 2, lace + cbe BE sin BEY 
n— ws Tu! 


Yor wy) 一 > (ate LA x + be €) 


(9. 4. 17? 
其 中 大 EAER (9. 3. DR. ERT k GUE 
ARRE x HARMS. N 是 计算 的 通道 总 数 . 
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定义 传输 矩阵 M.A 

4| [Bi] Mi M: .| 

a= al” M, M,) \ By 
其 中 A E Laur esa RAE, EER A 回路 中 的 a 
RPL A B, 和 和 B, OE (D Bs XL. PLI, M E— ININ BEAST 
阵 , 它 将 在 回路 A 和 B 中 电子 波 的 振幅 联系 了 起 来 . 如 果 回 路 B 
是 输出 问 , 则 B==0, 国 为 它们 代表 了 缘 向 传输 的 波 . 由 (9. 4. 18) 
式 得 到 


: (9. 4. 18) 


A, = M Bo’ A, = M,B,. (8.4. 19) 
MRA TIERE M 和 Ms, 则 穿 透 概率 和 反射 概率 就 容易 地 求 
得 . 例如 : 假定 在 回路 A 中 以 基态 (n==1) 模 注入 , 则 和 矩阵 AL AY 
和 B, 分 别 为 


àOUS rk tk, 
A i 0 A B rik? " tak, D 
^ 5 a + a 7 + 
0 rk? te, I 
(9.4, 20) 


其 中 到 ,代表 由 第 1 个 模 输 入 ,由 第 nn 个 模 反 射流 的 振 帆 ,i 代表 
由 第 1 个 模 输 入 ,由 第 ;个 模 穿 透 波 的 振幅 ., 因子 的 引入 是 为 了 
Rin FRE + R=1A8 A, 是 已 知 的 , 则 由 (9. 4. 19) 式 
得 ， 


HB, — M,'A,, A, == M,B,. (9. 4. 21) 
透射 概率 和 反射 概率 等 于 ， 
T —lt]^. R= Ir. (9. 4, 22) 
如 果 在 回路 A 中 有 2 个 横向 模 的 电子 注入 , 则 需要 分 别 取 
LE ü 
—1/Z 
A, 一 ° ， A= Me . (9. 4. 23) 
0 ü 
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分 两 次 分 别 计算 na etc raz ta. 总 的 透射 概率 和 反射 概率 : 


T= 5M). R= Yl. (9. 4. 24) 
JT (i=l 
电流 守恒 条 件 为 
2 
Sil -MXI54f121, j= 1.2. (9. 4. 25) 
i=l 


以 上 方法 可 直接 推广 到 有 任意 个 横向 模 电 子 注入 的 情形 . 
散射 矩阵 的 方法 是 定义 散射 给 阵 5, 有 
A JA 
" — s. (9. 4. 28) 
IUE E UE ES SEY Se Lib: PAN a 50 d a T e 
x. CHS REE DUI Ha [el Pp A. ALS m PRES. HERB 36 
出 第 =: PH ONE RGR A 第 nn 个 模 电 了 于 的 反射 概 
Hu 
Tn = Saks, Ron Sí (9. 4. 27) 
传输 第 阵 方 法 不 促 适 用 于 如 图 9. 20 所 未 的 二 端 结 构 , 而 且 适 用 于 
具有 多 个 回族 的 儿 端 结构 . 
TRE BS 9. 20 P T PEEL RU ALB] H anm eT TER FE in BL B BR 
Sie Re. T Bee ORR CH RRA D: KEA d HPA 
TU aS C 


x 
f(x,y) = > (are 4 Bre a] [sin "B 
n=] 


(9.4. 28) 
其 中 E, 满足 


2 


~*~ D ， (9.4. 29) 
因为 Dz5w , Alt Ke. YE DX A D CHER ha ATR PHY 
波 函 数 应 满足 边界 条件 


E 一 
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(9, 4,31) 
由 于 也 汪 w, 在 交界 线 的 上 部 波 函 数值 为 零 ,因此 在 (3.4.30) 式 的 


minal.) Žsin| 53] ,并 由 0 8 w X y 积 分 ,得 到 


N 
an + Bn = > Qin (a, + BF), (9. 4. 32) 
2—) 
其 中 
may pim 
Cu 一 一 一 一 ue T san cw d». (9, 4, 33) 


Bug ERR AA aR OY < E^ ok RE A — E Ae. 内 


此 在 (9. 4. 20 ABER AE BLA A cin "X Jed 0 E DUM y 
积分 ,得 到 ， 
> | QR (; — 6) = Kyla, — 5,). (9. 4, 34) 


r=] 

(9. 4. 32) 和 (9. 4. 34) 式 一 共有 2N PRE. ENER ASAA 

的 区 域 (A RO. COE A SOT 9) Se Hg Ee op HE, He e a E BE m, Ar ST 

mE. | 

(9. 4. 32) 0 (9. 4. 34) 式 可 以 写成 矩阵 形式 ， 

A, + Ay = QC, + C0, 
QkCA, — As) = K (C, — C, 

HQ EH Qui 4. 3302 3 028 BY ERE." E Q A SE LE 

ALK ER oe et a a A, AK Aa Ag CaCa 分 别 

Jg A "RU C Sit ie A a ARCET ELEC] E EE. 由 (9, 4. 35) 第 一 式 ， 
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(9. 4. 35) 


有 


A, — A, = £UQUKCC, —C,). (9. 4. 36) 
由 此 就 得 天 
lA, = Lact. M-)C, + lor — M-)C,, 
(9. 4. 37) 
A, = 5 (Mt — M-)C, + TOP MC, 
其 中 | 
Mt=Q', M = k QUK, (9. 4, 38) 
[E EE Ei (9. 4.35) 式 反 过 来 ,得 到 
C, = IO NA. + FN+— N- yAs, 
) | (9. 4. 39) 
C, = 4 (N* NA, + FONT+ NDAD, 
其 中 
N*—(Q')y" N^ —K'Qz. (8. 4. 40) 
根据 传输 利 阵 的 定义 49. 4. 180 X. HH C9. 4. 37)? 式 可 以 直接 得 到 电 
FRANC KAA HH BE 
MHM Mt — M- 
M= + (9. 4. 41) 


2|M^—M M'AM | 
根据 散射 矩阵 的 定义 人 9. 4. 260 35. H1 (9. 4. 39088 — 5L 
A, =— (ON *-- N^) T (N* — NDOJA, H-20(N* H NOOC, 
(8. 4, 42) 
BC. 4. 37) 第 一 式 ,有 
C, = 2(M'! -- M) ! A, — (Mt+ M ) OM* — M^ 6. 


C0. 4. 43) 
得 到 电子 穿 过 AC 区 界线 时 的 散射 矩阵 
Sl (NEA NOT (ON* — N”) 2(N7+ N37 
2(M>+ M^)" — (M*-- M-)" (M* M| 
(0. 4. 44) 


20% 


再 回 到 图 9.20 所 示 的 工 型 结 档 . 电子 在 C 区 中 由 界线 a Bb 
EJ (zd XE BE AI CERE XB BERE B BE TK B3. Et C. [X CR ik | 3 
(9. 4. 28) 式 得 到 
"m 3 | " 0 eH (9. 4.45) 
0 eI" UU dM gj Ur IN 
e" 41 e "47 HON N AES Ot AB Re EB BEL eH e ^7. m f 
AC 区 经 过 心 ,B KAR b fp feti se PERCHE RR PEST ELS (1 P A, 
CRFS a 处 同样 处 理 , 求 得 M 和 S;. BORE St oR 
hii EFRI, 


M, = 


M = MMM ,, (8, 4. 46) 
AUR 1.2 网 个 区 的 散射 矩阵 分 别 为 
Fy Ü Pa t; 
5, 一 | |， 52 = ar (9.4.47) 
i) F) t Fa 


则 可 以 证 明 总 的 散射 矩阵 元 为 
Su = 二 (rr) rts, 
Si = 6 — rg) b. 
m (9. 4. 48) 
So, == iil — rur |. 
Sy = rn rrt 
X TH PR APT KE BE FF S G9 38; 77. PLC e BS 
S—5,005$,09 S. (9. 4. 49) 
Iu LESE RE Ae, DERE OX AS. H 
FE SE By TEE rp fe aK A. 24 SER ERE CCS EE d 
AR AS BST BAT tB [EE CO. 4. 45) 中 , 当 波 矢 训 为 纯 虚 数 时 ,ee 入 :项 
Metis 4 的 增 大 而 指数 发 散 , 引 起 计算 困难 . m T V Og BUM S 
PECO. 4. 450 5 HERE Se T — BERE. 此 外 ,散射 算 阵 方法 不 仅 适 用 十 
二 羡 催 件 , 而 县 适用 于 多 端 器 件 . 图 9. 21 是 用 传输 征 阵 方法 求 得 
的 工 型 结构 的 透射 概 挛 了 随和 人 射电 子 的 费 米 波 矢 不 的 变化 520. 
ot RR RY ALE (ewe) 18 €9.3. 303,24 1«4, 2 时 ,电子 此 
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l i5 2 2. 5 3 


Ar Wii / 


Ei 9.21 TMAR (D=2w~ daw) Fe TB TRI ER i att 
“oye 2 ke Ed HE a EE ES 


据 最 低 的 横向 子 能 级 ,也 就 是 单 模 答 运 . PT OB A nb 
变化 ,在 3 个 特 义 的 &e OT ATE. dH OT ARR iE BEC BR 
以 看 出 ,了 =0 时 对 应 于 在 下 型 区 域 存 在 着 准 东 缚 态 . R2 
子 占据 着 最 低 2 个 横向 子 能 级 ,也 就 是 二 模 输 运 , 了 的 最 大 值 可 接 
近 2. 

对 于 具有 不 规则 形状 的 导电 区 域 , 可 以 将 导电 区 域 耸 成 许多 
小 段 ,每 一 小 段 肉 可 以 认为 相对 两 边 措 是 平行 的 , 求 得 每 一 小 段 此 
边界 处 的 传输 矩阵 或 散射 算 阵 ,将 它们 相 乘 ,就 得 到 总 的 传输 矩阵 
或 散射 矩阵 , 在 文献 [22,23] 中 有 许 索 这样 的 例子 . 
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Sm ”半导体 微 结构 
10. 1 发 展 历史 和 展望 " 


自从 江 崎 和 朱 浊 祥 提出 了 超 晶 格 的 概念 雪 以 来 ,在 近 二 十 年 
中 与 半导体 微 结 枸 有 关系 的 物理 和 器 件 经 历 了 巨大 的 发 展 , 表 
10. 1 列 出 了 一 些 重要 的 发 现 和 进展 中 由 表 可 见 ,除了 一 些 基 本 
的 物理 现象 cet PE PREP EA ORE 
tib. — HE EAS SI EB UE. Bose-Einstein 凝聚 等 以 外 ,半导体 微 结 构 
物理 和 器 件 的 发 展 是 紧密 联系 在 一 起 的 ， 


表 10.1 半导体 微 半 构 物理 和 器 忻 的 发 展 


iom 器 dt 
1970 ”起 品格 的 提出 1979 FR-FR Sta 
1974 HREF 1980 EB Tp I REESE BEOEMTO 
MÀ mae ETT 1983 ”微波 共振 隧 穿 二 极 管 
1980 BU ERR 1984  BHBOGSEPECGEEDO 
1981 股子 限制 斯 塔 克 效 应 1984 ”共振 热电 子 此 性 管 5RHETY》 
1982 PAET ERA 19868 ”应 变 基 子 阱 激光 器 
i E LEKARE 1987 dpxHPRpkdn SLEEP RE 
1986 Bram 1987 于 带 间 红 夺 探测 器 
1987 B pF 8i 1989  3& E E un ACS a ae VCSEL) 


1987 Hi SSSR ABTA [1990 BET ftNOLE 

1988 — MESE SE 8 d p 199] T-V 
1990 ”电子 折射 和 干涉 计 , 

1990 CHE 1992 fi PBG ih 
1990 EILER 1994 AP A GE tH 
1991 TRE. d i-e [E LIEGE 19985 GaN 蓝光 激光 器 
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Ie] Bini SN PRE DES Weisbuch 发 现 了 一 个 有 趣 的 型 
Ul ,就 是 过 去 一 十 年 中 焉 少 物 埋 上 的 发 更 和 新 器 件 的 研制 成 功 
是 没有 预料 到 的 ,也 扣 是 不 是 根据 预先 的 设 组 而 得 出 的 . 为 此 他 将 
这 些 结果 的 取得 分 成 三 大 类 ; 根据 参 想 而 得 到 的 , 设 存 预料 到 的 ， 
以 及 有 预 四 的 ,但 是 结果 是 捉摸 不 定 的 , 列 于 表 10. 2. 因此 和 任何 
科学 技术 的 发 展 一 样 ,半导体 微 结 构 的 发 展 也 经 历 了 曲折 的 道路 . 
有 此 旭 世 了 于 线 , 基 子 点 的 光学 性 质 , 预 期 很 好 .但 在 达到 这 一 目标 
Wool FE F A ME A. 超 唱 烙 的 布 洛 赫 振 划 ,研究 多 年 ,得 不 出 一 个 
明确 的 结论 . FERC RT RUS A ,也 有 类 似 的 问题 . 

表 10.2 半导体 微 结 构 物 理 和 训 件 ,材料 删 奋 的 发 展 过 程 


"m HENA 

~~ | 预言 并 且 得 到 预期 结果 加 

"t TEE a AR FR TREE, PELIS T B EWE 

EHE HBT DEI. 

farm) HET VCSEL Ge 

HREF MARE LED 定量 的 电子 东 和 X SLSR B 
tio 

a ante Stark Br PE ROI (E | ETEM 

zo £r] BE Bat et ees 


弹道 电子 运动 


沪 有 预料 到 的 结果 


mM T Y. AFR be 8p a5 STM/AFM 

ETERA WERT E m ERI 自 组 织 生 长 

HE CES 高 迁移 率 的 Si/SiGe RESTE | RIBAS xt PUL 
BOCHES "EE GaN 3C IUE Bh RE TN: 

基 子 化 一 维和 给 运 SIL uid 


j 不 确定 的 ,难以 得 出 明确 结论 的 

TERRE RET 完 爹 平 的 界面 

维 格 纳 晶 体 TS 多 个 大 小 均 旬 的 其 于 点 
二 村 线 ,鞭子 点 改进 的 发 | 价 带 工程 激光 器 


光 特 性 
RF Ge ah A | 其 子 点 散光 器 
ath 
一 维系 统 的 商 迁 穆 率 
EHAR Si 
Fel BY cpu 


热电 子 、 实 空间 转 称 器件 
LU EGECE E: PF 
ibi 4 in eS 


E Sp p part Hang Az Re OD eS eA ot H 
BY. A SE HUBS PIT XL IE OR Sb EA ER UL EIE ae 
(MOCVD). Ml] H nij 058] ar 2e SE A tS A ee 7J 
的 工具 , ERAP EE Se CE DR] 8 TE OR E fl EL e BA 
领域 所 不 能 超过 的 ,他 们 能 提供 物理 学 家 所 设想 的 各 种 结构 . (EIS 
构 的 未 来 进展 仍 将 继续 依赖 于 材料 和 结构 制备 的 进展 , 而 材料 科 
学 仍 有 许多 有 竺 解决 的 问题 ,例如 ， 

(a> 材料 生成 机 制 ; 需要 掌握 在 不 同 剖面 上 生长 的 速度 , 解 
UR — 2 BI £H 2H ^ SEPT CDL e] DL CPC ST ARCET. 
完全 平 的 界面 在 改善 效应 的 特性 方面 是 非常 有 用 的 ,但 是 生长 的 
涨 落 至 今 仍 阻 绕 着 这 种 界面 的 获得 . Ema» meum 
使 得 界面 变 平 ， 

Co) 新 的 半导体 材料 , EG AS SR SEC RE 
Kit Bg ike Bo gal DL NP BY, GaN 中 尽管 有 高 的 位 错 
25 RE ETA A RMA OCA Hd gr In] P RE DU] aT A IC 
Fa A er VL] IRL TE- V 族 化 合 物 . 

Cc) 稳定 性 和 退化 问题 ; 应 变 材 料 的 稳定 性 ,一 些 非常 重 怠 的 
工 芯 处理 机 制 , 如 杂质 引起 的 内 部 扩散 .AtAs 的 选择 氧化 以 此 e 
般 鸭 噩 度 选 择 性 的 处 理 过 程 等 ,它们 的 机 制 还 D SEI IRL IP. 

td) 材料 的 结合 : 它 将 为 物理 和 应用 打开 许多 新 的 途径 , T 
导体 -超导体 的 结合 已 经 用 在 基础 研究 (如 Andreev 反射 } 或 者 应 
Fi Jr Vii GER SS AS). SE SE PE BEP E A £p C, ERE MAE t 
JOBS BOUE TE HR. X. ROS SKRETERILCR LIB ER SE Se p e 
已 经 预 厨 有 许多 卓越 的 非 线 性 光学 性 质 ， 

站 导体 秆 结 构 物 理 的 展望 分 为 三 个 方面 ;'“ 纯 ”物理 ,器 件 中 
8] 9) PERO 2S PERSE . 二 方面 的 内 容 列 于 表 10. 3, 其 中 第 .一 方面 的 
研究 在 物理 学 界 中 得 到 了 高 度 重视 ,而 后 两 个 方面 的 研究 介 于 物 
理 和 电机 工程 研究 之 间 , 有 时 没有 得 到 足够 的 重视 .这样 的 后 持 ， 
往往 会 失去 许多 有 希望 的 机 会 . 由 于 篇 幅 限 制 , 本 章 只 能 介绍 半 和 车 
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体 德 结构 未 来 发 展 的 几 个 方面 ， 


表 10.3 半导体 微 结 构 物 理 研究 展望 
"ipo 物理 器 件 中 的 物理 


器 件 物 理 


"t Fs AO 注入 和 和 有限 尺寸 效应 HREH D 
FERES BJ HET CERE WU fb i 社 建 效应 
fish He: 相关 | 复合 过 程 ; AMA S ! 光 发 射 的 可 调 性 
Ait ER EE AA T PA ia 热电 了 和 共振 隆 千 器件 
你 维 结构 中 的 光学 一 锥 高 迁移 率 A ECT TS 


LEES I PLUR EA La ee 
LE 

Ba EF A 

JE. RI 5. fie HIR GE 

3 6 - 3 FM WA ae 


10.2 目 组 织 生 长 量子 线 和 量子 点 所 


FE 1982 年 ,大 们 就 提出 了 基 子 线 和 量子 点 激光 器 的 概 
念 ”, 并 在 理论 上 预言 , 由 于 量 予 线 和 量子 点 比 基 子 时 有 更 大 的 
量子 限制 效应 , 它 的 浆 值 电流 将 更 低 , 与 温度 的 关系 将 进一步 减 
585. 由 于 量子 线 . 基 子 点 制造 技术 的 困难 ,站 至 1989 年 才 陆 续 有 一 - 
些 关 于 其 子 线 .世子 点 的 实验 报道 . ROPER ET 
时、 超前 格 是 很 成 功 的 ,而 基 子 线 , 基 子 点 直至 现在 还 没有 一 个 百 
TERETE. 最 早 是 用 在 其 子 阱 上 再 刻 蚀 方法 ,但 该 方法 会 在 量 
于 线 或 量子 点 表面 产生 许多 表面 缺陷 . 因此 后 来 就 采用 利用 分 子 
束 外 焉 技术 在 各 种 自然 表面 上 直接 生长 方法 ,如 在 小 偏 前 表面 
(vicinal surface), H S Er Gsupersteps? IE], E 45 36 rl SE. 或 者 在 
一 些 由 人 工作 出 图 形 的 衬 底 上 生长 ,如 VW 形 梢 , 解 理 异 质 结 构 的 
侧面 生长 ,在 掩 模 (mask) 表 面 上 选择 局 部 后 长 以 及 自 组 织 生长 法 
SE. 

H £8 81k Cr iE MIRI STEINERA, EE PRU T Bn 
由 过 比较 大 的 材料 ,例如 : InAs /GaAs 或 者 SiyGe 系统 . ET dise 

263 


常数 相差 比较 小 的 材料 (Auya<0.01), 只 要 应 变 层 的 厚度 不 超过 
一 个 临界 厚度 , 则 在 外 延 过 程 中 仍 能 保持 二 继 生 长 ,并 生长 出 没有 
缺陷 的 庶 变 层 趣 唱 格 . 但 对 于 晶 衬 带 数 失 卫 较 大 的 两 种 材料 ,大 的 
应 变 将 直接 影响 到 生长 过 程 . 结果 在 表面 上 将 形成 二 维 的 团 艇 ,也 
就 是 量子 点 的 列 阵 . 例如 : 在 GaAs 表面 上 先 沉 积 一 姑 InAs, 244 [if 
HQ DF Qi—2.3 MLOML. 为 单 分 子 层 笃 度 ) 时 ,生长 保持 为 二 
维 的 ; 当 Qo Qul OFM InAs 突然 聚集 成 “高 ”而 岛 以 外 的 
Inds E HJE meb 1 ML(=0. 3 nm). KA InAs RHR 
M C, £e B I T- 7) RC AFM HT T WR, AME InAs ig 
-种 平 顶 的 金字 塔 形状 , 方 底 座 每 边 宽 30 nm. me 4 nm. 并 且 它 们 
是 按照 六 边 形 的 规则 形状 排列 , 岛 间 的 距离 约 为 (60 士 5)nm, 大 小 
TIE RE AB EIR SY OA) FAS RT 10% ~ 15%. 态 的 截面 形状 如 
图 10. 1 中 的 左边 插图 所 示 . a OO ET 
PoE BJ SLE Be. Br EA IX HE T ex i SR EEG AR Lo EET SEE LR 
有 如 刻 蚀 广 法 天 形成 的 自由 表面 缺陷 ,这 天 是 自 组 织 生 长 方法 的 
Db gx. | 
由 目 组 级 方法 生长 的 InAs tT eU fci 266 CPLORI SE ST iB 
如 图 10.1 所 示 , AT toe. et A SP ERST IAS InAsy 
GaAs 超 晶 格 的 光谱 . HA. ORR ARH RRA 
6 一 8 meY 宽 ,同时 透射 谱 显 示 出 明显 的 激 子 特征 , 量子 点 的 荣光 
峰 相 浊 于 起 唱 格 的 艾 光 峰 发 生 了 * 红 移 ”, 这 与 预想 的 好 像 有 些 子 
E. 实际 上 , 超 唱 格 在 生长 方 问 工 的 宽 放 很 小 ,只 有 一 个 分 子 单 层 
C2«0. 3 nm). 而 量子 点 虽然 在 两 个 方向 上 受到 限制 ,但 它 在 生长 
平面 上 的 尺度 较 大 fs30nm], 而 在 生长 方向 上 高 麻 艾 比 超 蝇 格 
KERLE 10. 1 的 插图 ,因此 它 的 光 妈 迁 能 基 比 超 晶 格 相 应 的 能 基 
要 小 , 谱 线 红 称 , 由 图 10. 1 又 可 见 , 量 子 点 荧光 峰 的 宽度 要 大 得 客 
(22100 meV) JF Hi Bot EU — POR P EE LIRE IE 
THE. 这 样 宽 的 荧光 峰 主 要 是 由 其 子 点 大 小 的 不 均 名 性 引起 的 ， 
这 也 是 制造 量子 点 激光 器 的 主要 障碍 ， 
264 


[E SEES 
奖 六 强度 /任意 单位 


L2 L3 ded 1.5 
RE UV 
If 10.1. InAs 二 子 点 和 InAs(] ML)/GaAs(50 na) El Ei 
8K PA PL i GEO oe 


tT BEBO RT E BEER DERI. ICT EX S ELE ELIR 
状 , 而 量子 点 的 态 密 度 是 一 系列 孤立 的 线形 状 . SET. 
子 线 .量子 点 更 容易 达到 油光 作用 所 必须 的 粒子 数 反 转 . 例如 ， 对 
一 个 其 子 点 ,如 果 相 邻 能 级 相距 比较 远 , 则 只 要 从 最 高 的 价 带 能 级 
激发 两 个 电子 到 最 低 的 导 带 能 级 ,就 达到 粒子 数 反 转 . 而 对 量子 
阱 , 则 需要 考虑 整个 子 带 的 填充 . 根据 理论 计算 , 当 反 射 系数 此 一 
0. 9 E T EP LEE ER EC REST RT A 1 pA 其 级 . 如 果 景 子 点 的 能 级 
间距 比 RT" 大 得 多 , 则 能 级 上 的 电子 占据 数 将 不 随 温 度 而 变化 ， 
因此 拒 将 大 大 减弱 较 值 电流 与 温度 的 关系 . 

激 花 器 的 一 个 重要 参量 是 它 的 微分 增益 e! —dg/dn. EP n 
是 我 流 子 浓度 . 理论 证 明 , 激 光 器 的 调制 频率 与 g' 的 平方 根 成 正 
比 , 因 此 高 速 光 通讯 系统 就 要 求 高 g!' 的 激光 器 . ATETA ET 
AS BER RTH BSS SRA PRA n RSS 
g 大 的 变化 ,也 就 是 e' MET BERI S. 理论 证 明 , 在 准 费 米 能 
级 较 低 的 情况 下 (接近 能 葡 ) ,量子 点 的 e ERTH eig 10 fidi 
f£ s 的 3 倍 .但 当 准 费 尖 能 级 增 大 时 , 基 子 点 的 如 急剧 下 降 ,这 
是 由 于 能 量 高 的 时 怪 能 级 间距 减 小 ,单位 能 量 间 距 的 能 级 数 大 大 
增加 . 因此 为 了 达到 高 的 ,必须 增加 激光 器 中 其 子 点 的 个 数 ,以 

255 


在 同样 的 注 和 人 深度 下 降低 费 米 能 级 . 此 外 ,由 于 雪子 点 的 其 子 能 级 
| T DUE ET ROCHA T RE b MUSEUMS GP 
器 的 谱 线 宽 度 将 接近 于 理想 的 谱 线 宽度 ， 

量子 阱 激光 部 从 试制 成 功 到 天 规模 生产 .中 间 间 隧 的 时 间 很 
E META ETARA DE 1982 年 就 提出 了 ,但 目 朋 最 
好 榴 量 子 点 油光 更 还 没有 达到 最 好 的 鞭子 阱 激光 器 的 水 平 . 其 中 
有 一 些 主要 的 障 人 得 还 没有 死 服 . 

Ps TH SUELE PV. 当 电 子 被 注入 到 势 人 又 区 的 高 能 级 上 时 , 它 必 须 
Kk SBP RAED ORM TARR PIS RT Ah 
EF) dC UT BEER ES PRERA St ST REST H. XE TE 
BH BAC wir HE DU. EH T TRE AS TE 4E RS ELIT S E 
HJ. fat SE. Be d PY EEA BÉ 
om Bet o dà gp RT PES CO GaAs 的 一 个 光学 
PE REEL 32 meV). 因此 认为 量子 点 缺乏 一 种 有 效 的 载 流 子 
感 芥 的 途径 ,这 一 现象 称 为 声 子 瓶颈 效应 二 

串 实 上 ,后 来 的 实验 证 明 ,这 一 问题 并 不 像 原 来 想象 的 那么 严 
XR. 在 InAs/GaAs A Z8 £R BE T ;H S8 HE p CES] 10.1), 在 一 个 
L 65 eV 激光 脉冲 激发 后 ,150 政 下 ,积分 PL 强度 随时 间 的 变化 
这 往 如 图 10. 2 Bros. 由 加 可 见 ,一 方面 嘉 减 寿命 很 长 , 达 1ns, 比 
腐蚀 得 到 的 GaAs/AlGaAs 量子 点 的 寿命 200 ps K-A HHR, i 
明 自 组 织 生长 量子 点 质量 好 ,减少 了 非 辐射 复合 的 概率 . 另 一 方 
面 , 上 逢 时间 很 得 ,只 有 22 ps. 也 就 是 在 这 样 短 的 时 间 内 , 载 流 子 
已 竣 被 俘获 和 弛 阶 至 量子 点 内 ,说 明 存 在 一 个 很 快 的 俘获 和 弛 瑰 
HLA. 

Hy 52838 h — Fah RL A. RARE. 整个 过 程 如 下 : 在 
切 妈 状态 ,被 注入 (或 激发 ) 的 电子 、 空 穴 分 别 位 于 其 子 点 导 带 和 价 
之 连续 态 的 底部 , 由 于 电子 和 空 穴 之 闻 的 库仑 相互 作用 LERRA 
俘 天 至 价 带 的 最 高 束缚 态 上 ,而 同时 由 于 能 量 守恒 ,将 电子 激发 至 
导 嵌 的 高 连续 态 中 . Em MESES Lf rigidum rig dk 
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SE YESR BE TEE EL Tur 


125 250 375 500 
E18] / ps 
FY 10.2. InAs/GaAs B fü ii TEETE 1.65 eV BOER ORES. 
积分 PL 强度 随时 间 的 变化 


RIPER SEJE ED. ERMAR ab EB aK 
2s. 理论 计算 表明 ,如 果 二 维 电 子 - 空 究 等 离子 体 的 密度 为 
10" em ^, WU) n T A Se 7CÉ Sb PRESE TBE EGTA 10 ps ,而 这 . -密度 对 
芋 子 点 来 说 容易 达到 的 . x — 38 VL v E SERE BOXE RH. 

由 图 10. 1 BT oe PL 峰 的 宽 庆 比 相应 址 子 阱 PL 峰 的 
THERE. 这 是 由 丁子 点 大 小 不 均匀 性 引起 的 ,也 是 制造 量子 点 
油光 紫 的 主要 障 得. 量子 点 激光 器 由 它 的 微分 增益 dg dn FOE 
PEE SER Ai E dit PK LIBE BERE LINE 526-184. HE H ni 
Sum Pe RD, GS dE B MLEE qp Dh. EE L 
MOCVD 生长 的 金字 塔 形 的 量子 点 ,观察 到 PL 峰 的 最 好 的 非 均 
5] £8 99 4L A 30 me V ,由 此 反 推 出 全 子 点 大 小 的 涨 落 约 为 1557 
一 50% ,离开 理论 的 要 求 还 很 十. 

利用 表面 选择 局 部 生长 的 InGaAs ETA, EENG, 
经 制 成 了 激光 器 妆 . 腑 的 两 端 分 别 由 25 对 和 30.5 对 的 AlAs, 
AloastzaniAas 分 布 布拉格 反射 层 (DBR) 组 成 . 实验 发 现 , 由 二 共振 
腔 的 存在 ,PL 谱 的 半 宽 度 和 由 30 nm BE HIE E. 3nm. 在 波长 为 
733 nm 的 激光 光 泵 激发 下 ,在 77 开 下 , 当 光 对 功率 为 40 mW Bf. 
HH TOR eB FP ABT Ee, 

作为 量子 阱 激光 器 的 自然 发 展 , 莉 子 线 和 量子 点 激光 器 预期 
会 得 到 更 好 的 性 能 . 目前 ,生长 大 小 均匀 度 好 的 量子 线 和 直子 点 足 


Zh? 


i xc I dq Ef 3c A PEL ORE. 除 此 以 让 ,对 量子 线 和 量子 点 
中 约束 电子 和 约束 光子 物理 性 奈 的 研究 也 将 起 革 要 的 作用 . 


10.3 #5 RR” 


BAR A BO RA URE. 它 主要 是 由 化 
Sh stl ML. Tea SAR 2 i RAS P+ RAE Re 
Ab RS PORE. Gon ERS BAY CdSe FRE. Æ 580 C FRU ARTE 80 小 
时 ,半径 是 (1. 646. 2)nm; 大 小 分 布 仅 13. A TEE E eU 
像 狼 璃 一 样 可 以 作为 稳定 体 , 它 同时 还 确定 化 学 界面 组 成 ,所 以 能 
让 过 化 学 平衡 条 件 控 制 困 往 的 太 小 . SH LY 
优点 是 低 的 制备 温度 5 不 超过 200C ) ,能 实现 非常 小 的 尺寸 分 布 
(三 5%). 团 知 的 大 小 可 以 由 选择 溶液 ,反应 物 的 深度 .反应 温度 和 
时 间 等 控制 .有 机 金属 试剂 除了 提供 生成 团 艇 的 高 子 以 外 ,还 可 以 
Am Mth) 分 子 以 中 止 生成 过 程 , 阻 止 团 得 进一步 长 大 - 这 
样 沉 积 下 来 的 团 簇 ( 例 如 CdSe 团 簇 ) 可 以 分 离 出 来 变 成 稳定 的 粉 
未 ,或 者 再 襄 解 到 各 种 有 机 溶 尊 中 .此 外 还 有 利用 紊 合 物 薄膜 作为 
p s& Hp Bg. 

Wi Fi Se AR A RY SE TE TE GC (PL) HEM BI 
(PLE) MR- RRE CPP). RFR RSA eR A 
布 , 因 此 通常 来 用 罕 带 频率 可 调 的 激光 器 作 尽 寸 选择 的 激发 . 
图 10. 3 是 一 个 平均 半径 + 二 2. 5 nm 的 Cdse 团 簇 的 吸收 ,PL ,PP 
Al PLE REU. 吸收 谱 反 映 了 团 艇 基态 和 激发 态 的 吸收 ,由 于 尺寸 
的 分 布 , 吸 路 峰 是 很 宽 的 , PL ,PP Al PLE 谱 中 激发 光 和 探测 器 的 
能 量 都 分 别 固定 在 2.18 eV. 由 PL BOL RH AB ae 
发 光 能 其 向 低能 方向 延伸 , PP 谱 测 量 的 是 一 Aad dé dtu En gd 
io PEE ,— ^a—a C BR ED — o Ch SÉ XO ,所 以 一 Aad 交 0 TUR 
Hi T RECERURI | eB) D C ACE RE ,而 一 Aad<-0 则 代表 由 泵 束 
引起 的 感应 吸收 . 由 图 可 见 一 Aad 谱 一 共有 3 个 峰 ,分 别 位 于 
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图 10.3 PHEA 2.5 nm 的 CdSe EISE) RE FPL, PP A PLE j£ 
Ba Se OY GE A SEE 2. 18 eV 


2.18.2. 28 和 2. 61 eV. 其 中 的 2. 18 eV 贬 是 由 于 在 某 些 特定 大 小 
的 团 答 中 泵 束 激发 了 基态 激 子 ,造成 了 吸收 饱和 . 2. 28 eV 和 2. 61 
eV 是 激发 态 激 子 的 能 量 , 它 们 分 别 由 激发 态 空 交 和 自 旋 分 裂 带 空 
TAE BO RT HAM. 而 基态 激 子 的 形成 组 止 了 这 些 激发 态 激 于 
的 形成 ,因为 它们 都 包含 了 基态 电子 ,造成 了 豚 收 饱和 . 在 2. 35 eV 
奉 近 的 一 Aad 的 负 峰 是 由 吸收 了 一 个 泵 东 光 子 和 一 个 探 东 光子 所 
E A Rt AS PE A RB. PLE 谱 显 示 了 许多 精细 结构 ,特别 
是 在 基态 激 子 峰 (2. 18 eV ?附近 ,和 包含 了 一 个 尖锐 的 主峰 和 和 它 的 
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LO 占 子 伴 线 . 在 2. 32 eV 处 的 第 二 个 峰 是 向 发 态 激 子 峰 . 利 月 选 
TAE be iat A BRM OT RAS SE EAD. MRE 
(i 8] RE nt UM o[ RA a SE S —25$ Ko DR. 

TIRE ROBES D PP 谱 


BER eV PY DLE SS EL SR A A GLIE HE F 

= qo ER. 图 10. 4 是 半径 为 2. 2 nm 

- T-15KfA 1 的 CdSe FREAD X eh. 为 

6 了 对 比 , 先 回顾 图 8. 11 

0.4 blag. CdSe 体 材料 的 飞 秒 PP iii. 
在 图 8. 11 rH REPE CE 

à v3 ce 800 ds 孔 ) 代 表 了 在 脉冲 激光 照射 
[f sar 180 IS 后 产生 的 非 热 平衡 的 * 热 " 载 
d | e d T.XpERIÍ— 4EBBU EGH 
" wu] 时间 以 后 , 烧 孔 消失 ,这 一 延 
~ 160 fe DS Bp BIER Ay AR f mb 15: ET H], 
—————— 08j Æra AR A aK 
到 了 热平衡 ;但 是 还 没有 与 


Be ri el OP a. 电子 温度 
T. 局 于 品格 温度 T. d 
10. 4 可 见 ,CdSe M 4 H K 
F^ PP 溢 与 体 材 料 的 相似 ,在 波长 550 nm 附近 也 有 -- 个 烧 孔 . 经 
过 了 约 400 fs FEE TL iE AR Ae LR DL SIR IST [8] 29. 400 fs, Etk 
MBUE] E. Bt BY) sib A UBI RE UE IET. 

3k dr Vie HUS Se DR Br] f HUC B T) ESS EEE UB dc 
PVA PHY CdS BILE. Ea) Et dEZR ETE AE RR y —3.2 Xx 107* 
e. s, u. MER RM PY CdS AH P= 1,6X10 e. s.u.. 它 特 使 
得 折射 率 随 着 光 强 而 变化 ， 

n(w) = a fw) 十 rnd, (19. 3. 1) 
Ha 5 y? BIE e. 
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图 10.4 半径 为 2.2 nm AY CdSe 
AeA Keb PP ae 


TOP Se pud Se Fog —  mpub ee c. ERR CREE T 
列 二 个 方面 得 到 应 用 ， 

(a) 高 效 的 ,能量 可 以 在 一 个 宽 的 光谱 范围 内 调节 的 发 光源 
gr a. 

(bo "Best JG EX oc 5848 Hc ge SER i ges LH SR ER Br f 
咀 收 系数 或 折射 率 随 光 强 的 变化 ,可 实现 光学 Kerr BITS Q H 
关 , 光 双 稳 器 件 等 . 

Co) 光化学 反应 中 的 微 电 极 和 光 催 化 剂 等 ， 

KE pir 4 AEE. ek WR PAS GERI E 
要 材料 , 它 具有 其 他 半导体 材料 元 可 比拟 的 优越 性 . 但 是 硅 又 是 - 
种 间接 带 陈 的 平 导体 , 它 的 发 光 效 率 航 低 ,不 能 制造 发 光 器 件 , 芭 
Bc as ACG RS. 几 干 年 来 ,人 们 一 直 在 探索 能 在 一 块 硅 片 上 上 化 
成 微 电 子 器 件 和 发 光 器 件 的 途径 .也 就 是 光电 子 集成 . 如 果 这 一 - 靶 
术 得 以 成 功 , 无 疑 将 对 显示 通信、 计算 机 以 太 其 他 许多 有 关 的 找 
术 产 生 深 远 的 影响 . 例如 ,器 件 之 间 的 互联 造成 的 时 间 谐 后 蕊 成 为 
发 展 超 大 规模 集成 电路 的 瓶颈 ,如 果 能 用 光 互 联 代替 目前 所 采用 
的 电 互联 , 则 将 大 大 改善 集成 电路 的 性 能 ,提高 计算 机 的 速度 . 

自从 Canham 发 现 密 孔 硅 发 光 呈 以 来 ,大 们 对 于 硅 发 光 的 研 
究 产 生 了 很 大 的 兴趣 ,探索 多 种 使 硅 发 光 的 途径 ,研究 其 中 发 光 的 
机 制 . 尽管 多 孔 娃 发 现 至 今 已 近 十 年 ,发 表 的 有 美文 章 很 多 ,但 是 
它 的 发 光 机 制 至 今 还 不 是 很 清楚 . 原因 是 多 孔 硅 是 由 腐蚀 得 到 的 . 
它 的 结构 复杂 ,其 中 硅 的 微 晶 是 线 的 形状 ,还 是 颗粒 的 形状 、 以 及 
它 的 大 小 尺寸 等 都 没有 定量 的 实验 确定 . 至 十 硅 微 品 的 表面 状况 
也 不 清楚 .目前 所 出 的 发 光 机 制 主要 有 两 个 模型 。- 个 是 量子 限制 
异型", 一 个 是 表面 态 模 型 ("1 kt PR BL HECHO OC RIS TE 
了 筷 硅 中 形成 了 硅 基 子 线 或 合子 点 ,由 丁 尺 叶 限制 效应 ,使 得 最 低 的 
SORT RASA T 点 电子 态 的 性 质 ,也 就 是 能 中 出 体 材 料 的 
[8] EE BE TP p. Y ME ECPERE BR. 光 跃 迁 概 率 不 为 零 . 地 子 限制 模型 最 
直接 的 实验 证 据 是 发 光波 长 随 腐蚀 时 间 的 增加 而 变 短 . DR] vl 

27] 


Pf [8] BIS: 8 ER, e FL REB ER uk EES ROSE PUN, Eb T ERE RH 
名 ,使 点 尖峰 蓝 移 . 鞭子 很 制 模 型 的 一 个 主要 困难 是 ; 根据 各 种 理 
沦 计 算 , 硅 基 子 线 或 量子 点 的 尺寸 变 小 ,虽然 能 使 光路 迁 概率 增 
大 ,但 它 的 户 对 太 小 还 不 足以 解释 客 蕊 硅 的 强 发 光 , 还 相差 2 一 3 
-个 数 基 级 . 

AMAR MAAC aT hea eR SSB. H 
子 弛 移 到 表面 态 上 ,然后 与 体内 的 空 次 复合 . ALS RAHA 
于 最 低 导 惠 仿 的 能 基 ,并 且 相 对 固定 ,因此 发 光 峰 的 能 量 与 硅 荐 子 
小 或 加 的 大 小 甘 系 不 明 最 ,这 也 有 许多 实验 证 据 . 此 外 ,多 孔 硅 的 
寿光 效率 与 表面 的 氧化 作用 有 很 大 关系 ,这 进一步 支持 了 表面 灾 
模型 . 

多 孔 竺 由 于 它 的 制备 方法 ,难以 榨 制 和 测定 其 中 硅 线 或 点 的 
大 小 . 目前 许多 实验 室 都 开展 了 硅 玫 往 的 研究 , 硅 团 入 为 直径 小 于 
5 nm 的 晶体 硅 颗 粒 ,目前 已 经 有 多 种 制造 方法 四, EE mE WEE D 
大 小 显然 比 测量 多 孔 硅 容易 .精确 得 多 . 主要 的 方法 有 : 透射 电子 
TA (TEM?) X 射线 衍射 测 最 (ARD), X 射线 吸收 精细 结构 
测量 (EXAFS) 等 , 硅 财 艇 也 都 观察 到 了 在 可 见 光 范围 的 发 光 , 并 
且 也 具有 较 大 的 发 光 效 率 . 图 10. 5 RE REPE II RO BE GR 5 
财 秘 直径 的 关系 1. 硅 团 簇 主 要 是 由 一 个 硅 单 品 的 核 与 一 个 SiO, 
的 包 层 组 成 ,SiO, 层 的 厚度 约 为 6 一 7 A ,图 10. 5 的 横 坐 标 是 单 
an E EZ RO Pod. 图 中 还 标 出 了 多 孔 硅 相应 的 实验 结果 (方块 表示 )， 
由 疝 可 见 , 发 光 峰 的 能 量 随 着 硅 团 艇 的 变 小 而 增加 ,证 明了 世子 限 
制 模型 . 另 一 个 实验 似乎 更 证 明了 表面 态 模 型 ,图 10, 6 是 表面 
下 禄 9 钝 化 的 硅 团 复发 范 能 基 与 粒子 直径 的 关系 .0 钝 化 纳米 大 
发 光 能 量 随 粒 直径 增 大 而 减 小 ,而 H 钝 化 的 纳米 发 光 能 量 不 随 料 
子 直 径 而 变化 ,发 兴 能 其 不 超过 1.2 eV, 见 图 10. 6. 这 可 以 用 表面 
态 模 型 解释 ,吸收 发 生 在 娃 核 中 ,而 发 射 发 生 在 钝 化 层 中 的 缺陷 态 
上 此外, 对口 策 化 的 硅 团 簇 ,在 干 氧 中 退火 后 发 光 峰 强度 增加 ， 
但 能 其 共有 位 移 . 这 些 更 进一步 证 实 6 ders BER. 

272 


XC CO SEE eV 


15.0 4,0 2090.5 L9 
H {tnm 
图 10.5 EAE SA LEECH Se CE E, 
ipid EE FARRAH AA 


Api 
理论 结果 
4 € RPA KLE 


DEAK REY 
\ 二 观察 到 能 一 大 于 
ol | 12ey 的 发 光 峰 


Ü 2 4 & B l0 1? 
Hid t E Sam 


Ac HENS BE Gt /eV 
ed 


Brio.6 HAET O PIPER SRE FA 


EPEE- PO Se ET ERS I 3€ 
TIA Jr RE PELIS 2 TRI E DD TR BE EE 
BUE 7S S] FEX hv. 取 示 面 饱和 键 不 同 的 强度 ,计算 了 硅 团 只 能 隙 、 
牙 迁 慨 率 以 及 基态 波 函 数 等 随 团 艇 大 小 的 变化 . 发 现 能 际 随 诸 往 
"Es TRA Es EA aie BE OR SS HY. Be BR E fee hs, TR Ea R 
增加 2~ 3 FB CMUUET TES 3: BRE JE D EE; 
这 一 种 情形 对 应 于 氧 钝 化 ,或 者 星 有 一 层 SO. 包 层 的 情形 . 它 的 
A CUE BE ii E A E ETEK ,但 是 不 像 纯 量 子 限 制 模型 预言 的 

eva 


TEMAK EA RER R EC Ag hg YER hl A frr AEA 2-3 
THR GERHdESTECE AKI S. Alt FRR S m Ses 
FA EPA I Bim. SE TRAIL HOT M TIL HI. PEG TUER XE LLL] 
的 计算 似乎 统一 了 这 两 个 模型 ， 

三 发 光 对 于 在 单一 竺 片上 上 空 现 光 电 集 成 是 至 关 重 要 的 , 它 将 
对 显示 . 通 迁 .计算 机 和 其 他 技术 产生 深 和 还 的 影响 . 目前 这 方面 的 
赋 究 已 经 诈 现 和 车 大 的 罕 破 ,前 景 是 光明 的 . EE Bi] FT UR dn Ur UR 
Sed uem Er 硅 发 光 管 都 已 研制 成 功 ,但 是 要 最 终 
达到 这 一 月 标 还 有 许多 工作 区 做 , 


10. 4 单 电子 效应 与 单 电子 品 体 管 " 


中 着 器 件 扩 下越 来 越 小 ,人 和 们 已 经 观察 到 由 单个 电子 运动 产 
AE A fri A 2. 1989 年 ,Scott-Thomas 3E AU 3p Si f lle: EIN 
FERE SARA IR. EY 30 om, I Ey 110 em. 
他 们 在 0. 4 K 温度 下 发 现 通道 的 电导 随 电 极 电 下 作 周 期 性 的 振 
wm HU ERA SAR SAA IA eK. EE 
XE AT Se OE 9. 3 p. 当 遂 道 的 长 度 小 于 电子 平均 自由 程 时 ,电导 
TR 28^ /h5285x10 7? OB Fle BE. 而 Scoit- Thomas 实验 是 在 申 
导 和 还 小 于 28 入 的 情况 下 得 到 的 4CGs5x10 OF). 当时 提出 了 
个 理论 模型 ,这 个 模型 认为 ,在 窄 通 道里 由 两 个 杂质 原子 所 限制 
的 区 域内 包含 整数 个 电子 ,而 电导 的 振 萝 是 由 电子 逐个 进出 该 
pL Bi Bir ai ny, B3. 
(8 ELTE 38 3E. DC UE og P Ch de CE E. o; AO o. 
区 域 ( 以 下 称 为 “点 ”中 约 东 有 NIET. ERDA IAE, F 
衡 的 势能 图 如 图 10. 7(a) 所 示 , 在 绝对 零度 下 ,点 中 N 个 电子 的 基 
aS AG fe A ROT SEE E 之 和 加 上 静电 能 , 即 


^ i 
-一 ` (— eN 十 C V Y 
UCN) 一 bw eq 一 一 区 
( | j 一 2,5 十 aC " (10. 4.13 


其 中 各 中 点 与 某 一 电极 g 之 间 的 电容 ,人 EASA Gam S 
之 和 . 定义 电化 学 扫 a NACA ON T TIER CLE Pr ss d fie 
HE RD 


| .CN 
MON) = UN) S UON — D = Ey + QOS! 


(10. 4. 2) 
由 此 第 六 十 ] 个 和 第 N TIR T B LEES EH 
tà CUN 十 1) mm tea CN} == Fu 一 一 Ex 十 e (10. 4, 3? 


化 堂 势 之 益 包 括 两 部 分 : Seo Pe Pe ek SE. POE 
eC 可 以 证 明 第 二 部 分 远大 于 第 一 部 分 . 假说 点 的 半径 >= 
300 nm RARE CRA RAR 

Cy = Ber = 2.8 X 1075 F. (10. 4.4) 
X GaAs e, —18, (8 HT ER RLBE Ee? /C.=0, 6 meV. 而 一 维 电子 气 的 
密度 为 1.9X10 em 一. 因此 在 点 中 平均 电子 数 N A 500, S 
GE tit | 

Eg = GU Qua) = 6.8 meV. (10. 4. 53 
Xf Ga Assor’ =O, 067m. (8 B ER [a] 


Ex.) — Ey = a — 0. 025 meV, (10. 4. 6) 


Euph Fig A AE. 

EMIA EV, PY P10. 7 Cb CO BE. 
第 一 种 情形 (图 10. 2 009. gu CONO p << pa (N+1), oF 
ite R 表示 右 ,1 表示 堪 , 这 时 不 能 再 如 第 六 十 1 个 电子 到 点 中 ， 
Fa T ja EAS IPSOS SED XE (Coulomb blockade). 203228 4 
BE FEL Hs TA SIS "BBS CUE 10. 70099 BM gom s N+ 10 XX 
IT ERLT- n] EAM Ze 3H FE EA, er rn PR E UB Se Re PR a 3c 
Bir as ,形成 电流 ， ik PR Fa PR OS, fa BR EF (single charge tunneling). Ej 
C10. 4. 2950 Fy al. We AH RE VN pa NORE D ES 10.7 
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fed 
图 10.7 "Eu ES HIR SERT 


(b) 变 为 图 10. 7 (0o , t, 3 X E. Es UH. 3E T OS EP. ER fup Bis Ep. PA EX 
Hit V... AA 10. 7c) EAP 10. 72 CbO ,只 不 过 ws CN E EX 
UON THD NADER ju (ON E20 , X3 Rr E UE HE x A EAR s. 
A y eS ASE] ra, Sj Re E eR. PRO EE te BH (Coulomb 
oscillation) s] E] 10. 8 BARC. B (10. 4. 29h, EGR TH A d BT 
前 后 :要 求 uu CON LV Om m ON L1, V, AV 2 ,得 到 
z c LE 十 C (10.4.7) 
其 中 第 一 项 还 小 于 第 二 项 , 由 图 10. 8.18 20 d v5 JAI BY AV, — 
8.3 mV. 再 由 (10.4.7) 式 ,得 出 C,—0. 19x 1075 F. 

当 在 点 的 两 边 势 从 上 加 一 个 变 变 电压 时 (频率 f--10 MHz, 
如 果 在 电 盏 变化 的 一 个 周期 内 ,正好 允许 一 个 电子 通过 , 交 变 电压 
的 频率 是 六 因此 电流 ef. 如 果 增 加 左右 产 之 间 的 偏 压 玉 ,使 得 
在 电压 变化 的 一 个 周期 内 可 以 通过 n 个 电子 , 则 电流 为 [二 nef. 
在 I-V 特性 曲线 上 , 随 着 Y 的 增加 ,将 以 台阶 式 增加 ,每 一 个 台 
阶 对 应 增加 一 个 电子 输 运 ,这 称 为 库仑 台阶 ,如 图 10.9 Bras. 
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图 10.9 ART STS HEF ag 1-V ER 


Hi TE, Bas f EE BSP BOX TS TE HL. 在 交 变 电压 下 
单 电 子 的 输 运 又 称 为 旋转 门 效应 (turnstile effec , SE ROLE 
大 饭店 的 旋转 门 , 每 转 一 图 只 允许 一 个 或 招生 个 人 通过 ， 

正如 基 子 霍 尔 效应 可 以 用 来 确定 电阻 标准 ,约瑟夫 森 效 应 训 
以 用 来 确定 电压 标准 一 样 ,量子 点 的 旋转 门 效应 可 以 用 来 确定 电 
流标 准 . 理论 预言 精确 度 可 以 达到 10-*, 但 是 目前 只 达到 107 7. 18 
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m ES ag HL PAR EER £c PE ES SRT Li Sg EO SAM. SEI EET 
nA AP. — XE B reg ARS . FECE EH AE G A E A ER r 
率 LB ak Eb 4 — P be LIE. 

单 电子 效 庶 的 一 个 最 有 和 希望 也 是 最 有 前 途 的 应 用 是 单 电子 部 
体 管 , 它 可 以 用 作 超 大 容 域 的 在 佬 器 ,日 前 1M 位 的 DRAM ,在 每 
一 位 中 积累 了 约 50 万 个 电子 的 电荷 . 为 了 降低 功 耗 , 增 大 存储 其 ， 
有 将 的 方法 是 减少 每 “位 中 存 锁 的 电荷 直 . 如 果 要 合成 16G 位 的 
存储 万 , 则 要 求 每 一 位 积累 的 电子 数 降 到 100 ELT DS IE SR rdi dil 
体 管 将 是 下 世纪 天 穿 基 存储 器 的 最 好 选择 . 目前 国际 上 各 研究 所 
正在 如 紧 研 制 , 并 已 有 所 报道 .目前 右 件 应 用 的 一 个 最 帮 困 难 是 要 
TE RR RR CI)KOP.( D ea EE O OL K 下 进行 的 . 从 
C10. 4. 32 (10. 4.4) 式 可 以 看 到 ,增加 一 个 电子 的 化 学 势 差 约 为 
0.6 me V , ES T Hus zi T7 K. 为 了 得 到 单 电子 效应 ,要 求 
C/C EST KER ES TRB TH Boe ayes. 为 了 克服 这 一 困 
难 ,需要 减 小 十 子 点 的 尺 才 ,减少 其 中 所 容纳 的 电子 数 , 以 提高 工 
TE ia E. 

M dE a BESTES f8 RE o5 TEE HP dB IL T e 
几 个 , 则 电子 亏 对 外 场 的 屏蔽 不 再 存在 ,系统 更 像 -一 个 的 大 “ 原 
了 ”这 种 么 子 的 能 级 大 为 电子 数 的 画 数 只 可 能 由 量子 力学 的 计算 
得 到 ,同时 也 可 以 在 实验 于 用 改变 栅 报 责 压 的 方法 加 以 研究 . 这 就 
开 属 了 一 门 新 的 学 科 一 一 ”人造 原 了 物理 党 ”这 种 人 造 原 子 的 维 
数 是 二 维 的 ,原子 中 的 约束 势 近似 是 扫 物 型 的 ,而 不 是 通常 原子 中 
的 17r 核心 势 , 原 子 中 的 电子 可 以 大 为 地 加 以 控制 ， 


10.5 半导体 微 腔 和 光子 晶体 


近年 米 在 光电 子 学 、 光 了 寺 学 的 研究 中 , 灶 导 体 微 腔 的 研究 引起 

了 广泛 的 兴 超 . 就 和 像 辣子 阱 对 其 中 的 电 - 王 有 限制 效应 -一样 ,以 十 为 

JO TBE TR Fat SRY Ga A Aa TA Ge aE Fe th, pe SB na, 
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DAE HGP ets m6 FORT RAY DE E HEN E RE TR Hu] ge “Ot: 
WORE Ee OC RR OS T TPE ft BRT [3s 
US By He a. PPE TSME A BE A FA MEDI 
EEA Bol FIM PP PA Se teh HEP Se. IEF 
JETE ROC EER IDA OPER a TEBE. HA BSS H 
PREMADE. ORE MGR EE T h-e ITERE 
材料 的 光学 性 质 ， 

tr Rz om T E AC RS X EX S.BDAB OG E Y B IT EI 
AAEE ISO A eR IE. i OC a 8 DU 1977. Td 
mH PRB F 1. 4k PERK BRAS ORR. UM 
HI X5 D BE Ae HS AY FP Be Pe BERE pup ut 
TEPE. BE tz In F-02625 7 [8 (IR SRA at Rabi BLE, A 
Rie; 3 P S ad ERR TO fc vf EB ae FG e REC ELAS 
ede. EE AT PESE Ep UE EE OCA LEAGUE — p, — E A E 
B3. FF E rd DET A CBR) EJE BL 83 t HE E E dep. sp 
图 10. 10Ca) Br zi ; — ETA EP BE SR AUIS 10. 10 CO B s 2 EF A 
V tpe BES QN HS ,如 图 10. Lo Ceo po. 

典型 的 DBR 层 具 有 若干 个 周期 SET TRE EE 一 层 高 折射 率 材 
料 污 一 ' 层 低 折 射 率 材 料 组 成 . 为 了 使 界面 处 的 反射 波形 成 下 涉 . 每 
Fett BE A/A. 4 是 尖 在 该 层 中 的 波长 .GaasyalGa :As 的 DBR 
FR BEA I 99 D ON i bz 3B E Q (LK 500. 

le] Er RE X fit OG ax EO | UL RERET 1992 EDR A LA. 
PO HL UL (IKE mA. di FICK EWA BRR Z8 ul v 
面 传播 时 ,会 发 牛 全 反射 ,形成 了 沿 界 面 半 波长 范围 内 传播 的 高 名 
HARA EROR El er SE SU. 回音 壁 式 激光 器 虽然 团 值 电流 很 低 ， 
但 吓 花 被 限制 在 回音 壁 里 ,输出 功率 很 低 . 最 近 风 和 尔 实 验 室 利用 跑 
道 形 的 微 腔 代 茶 圆 形 微 腔 解决 了 这 一 问题 1, 输 出 功率 增加 为 阅 
APA Fee = PRE PAB AOE te. 其 中 的 原理 雪崩 
到 主子 混 访 的 概念 . 
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图 10.10  PEHZSEE Bb ERES 
Ca) DBR E. Cb) MAEM: Cc) 光子 晶体 缺 附 模 


光子 晶体 是 - :种 人 造 的 .在 - PROP EDR EWE RR 
折射 率 不 同 的 材料 周期 排列 组 成 的 材料 ， 它 的 周期 是 SHIRE ht 
OUS 它 的 主要 特点 是 在 某 些 光学 频率 上 , 光 不 能 传播 ,也 就 是 存 
ETF R, KUTE TERRE. 理论 证 明 ,在 光子 晶体 中 传播 
的 光 不 橡 在 自由 空间 中 传播 的 平面 波 ,而 类 似 于 电子 的 布 洛 赫 波 . 
在 一 个 方向 上 调制 的 光子 晶体 中 , 兴 场 可 分 解 为 TFE A TM 
两 个 偏振 模式 ， Hobbs ABS PABA T RA E.y HER T 
HA. OB x eA S CE =e OR IET 
TS} Gen — RDF, = 0, yor ls?, (10. 5. 12 
HE &—o/c n, ÉLUS es ÆR y A RIK. p 1.2 表示 
两 种 材料 . X695 BAE EARE, E ELE I 0E ee BY 
Fi. dr iud RE BEAR E B LOC GE SR. (BRE e HER 
8] 35 db RH ,由 (10. 5.1) 式 可 见 , 场 分 量 的 方程 类 似 于 电子 的 运 
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动 方 程 . 
考虑 到 层 的 边界 条 件 , 可 以 求 得 各 层 中 的 光 场 强度 为 
fy ee Me = By (z)ol Metheny, (10.5, 2) 
FHA BARRA He WINER A. 是 在 =z FRA. E 
EIE SY AY A ak, ES EE Fa 
体 中 传播 ; 当 &. ER EE se 7r n] LET RRR. IER 
能 传播 ， 
图 10. 11 Cb) EEA f S Ch, — OO E HR EE GEEK ke ng X 
F. 为 了 比较 ,在 图 10. 1) Goat T Elis t Pe TR IR 


Ed, n 


10.1] (D fide Ri T Ed E xXx 
(b) 3E HR pe Kap x 
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化 的 . See EB de f PE RR, RE SEE EF LY LH EZ IX I LE 8E 
PX. (ETE 10. 11 (bo ri ge £& AY SS [Ri rra ue 89 7 C II XA. 
EE PEO, 实 线 是 光子 晶体 中 交 波 的 在 散 关系 ,阴影 区 域 是 光子 
ar D. 

Xf p CEPT Jr] E a 36 3 6h BE ,同样 可 求 得 a 
(AER RAL ROS FUSE SOME AY DX ox ROC T- de IR 76 EA 
RELA > 可 利用 来 改进 半导体 激光 器 出 射 光 的 远 场 分 布 . STRE AE 
一 样 , 寻 来 在 沦 于 晶体 中 加 “一 个 缺陷 , 则 会 像 深 能 级 一 样 ,在 光子 
带 隙 中 展 成 一 个 单 模 态 , 光 场 分 布 变 成 局 域 的 .图 10. 12 是 EE RI 
淹 闪 子 厚 体 中 的 褒 陷 引 构 以 及 在 光子 购 际 中 * 受 主 模 ?的 计算 和 测 
pA ép IR. JA Bb p d dot Ber er 0] 2/5 R9 SE — "p 14i EA s LB 
i Ty WOR fm Q dE vC e RE 


fa) 


Ch 


BOG OOH gan 1000 


ie E fom 


FA 10.12 tad Heise dS Er aye 
Cb) E PSR PO St FR Bt RA A ae a 
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10.6 计算 半导体 微 结构 电子 态 的 一 些 理论 方法 


为 了 研究 半 昭 体 超 电 格 和 微 结构 的 电子 态 性 质 , 我 们 发 展 
- 些 行 之 有 效 的 理论 方法 ;取得 了 一 些 有 意义 巾 绽 迷 -下 而 作 一 簿 
单 的 介绍 . 
1. 有 效 质 时 理论 的 平面 波 展开 方法 
对 丁 超卓 格 结 构 , 电 子 的 有 效 质 世 方 程 可 写 为 


PELIS = Ez). C10. 6. 1) 


zm? 
其 中 m^ EB PH BEIC ERE LV. (zs) 是 导 带 边 形成 的 有 效 势 , 因为 
V (x) 是 在 x 方向 的 周期 沙 数 , 可 以 用 平面 波 展 开 有 效 质 量 波 畏 数 


pe) = Ce (10. 6. 2) 


EB 4 Jedi an RES Rk = ARR, 
K, = 2un/d, n=0, +1, b 2,7. (10. 6. 3) 
可 LAGER (x XÉ m RR. Ju 010. 6. 2) 式 代入 方程 
(10. 6.1), AZARO d Je Ee 并 对 空间 积分 ,就 得 到 
-组 关于 C. 的 入 期 方程 
D + KC, + 2m |V Go 0C, = EC,,. 


(10. 6. 4) 
其 中 


n [VG [m = 1 "Y Goes ida. C10. 6. 5) 
RECHA V GO, PR SEC RISE Esp. 原则 上 {10.6,2) 式 中 的 展 
TER Rt AF 3 AB RT 4112580 8) 6 C BE PEELE 
Y :因此 只 需 在 展开 级 数 中 取 有 限 项 a0 Bir 15 Mi in=0, +l,- + 
士 7) 就 能 得 到 收 误 的 结果 ， 
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量子 酬 中 空 穴 子 带 的 计算 复杂 一 些 . 因为 价 带 顶 是 简 并 的 ,和 包 
人 了 轻 ,. 重 宝 穴 带 , 它 的 有 效 质 其 哈密 顿 量 是 一 个 4X4 的 矩阵 .有 有 
效 质量 波 函 数 是 一 个 4 分 量 的 波 函 数 . 这 时 同样 可 以 对 每 一 个 分 
量 作 平面 波霸 开 , 代 入 有 效 质 基 方程 得 到 久 期 方程 , 详 见 参考 文献 
[ 21 |]. 

平面 波 屡 开 方 法 可 以 应 用 到 量子 线 - 中 和 基于 点 的 情况 . i 
于 线 或 量子 点 设想 为 空间 周期 排列 的 ,利用 辣 期 性 将 波 函 数 在 
维 或 者 三 维 方向 上 作 平 面 波 展开 ,就 可 以 进行 类 似 的 计算 . 只 要 将 
执 鑫 高度 取 得 足够 高 ,使 得 各 个 其 子 线 ( 或 点 } 中 的 波 函 数 没 有 重 
合 , 则 计算 结果 可 以 看 作 是 孤立 量子 线 ( 或 点 ) 的 结果 ， 

2. BRA Pa RRA 

Ay EG a IE OTICESMEEES: Fg OS 
AS al E — SS EB AA Si/Ge HEART .GaAs/AlAs SABER RS 
的 P-X 态 混 合 等 问题 ,这 些 都 属于 两 种 材料 中 不 同 导 带 底 或 价 带 
项 的 其 于 限制 态 问题 . 这 时 需要 用 经 验 碟 势 揭 平 面 波 展开 方法 . 

假定 在 由 A B 两 种 材料 组 成 的 超 品格 中 , 唱 体 厦 势 分别 为 
VG Al Vale). 取 两 个 势 的 平均 势 Yotr)? 为 超 晶 格 势 的 0 级 近似， 
用 平面 坡 展 开 方 法 计算 得 到 能 带 能 量 E, Co AA Go k m g 
da C2. FAA FF RE AS i Re. EEG ER XE A M 
B 材料 中 的 微 乒 势 分 别 为 

Ayo) = [ENO Foi), (10. 6. 6) 
Vale) — Vir}. 

AEE d ri PA Yer ER A E CR, 


Vir) = > Cader). (10. 6. 7) 
由 于 和 在 = 方向 上 的 周期 性 ,在 * 方 向 上 的 波 矢 天 取 有 限 个 值 ， 
k= 21n/Na, m=O, + 1l, + 2,7, (18. 6. 8) 


其 中 4 是 晶 格 常数 ,Na 是 在 z 方 向 上 的 周期 .! REC SOR ET 
神学 市 底 的 4 个 能 带 , 内 为 其 他 远 的 能 带 对 超 晶 格 中 的 态 影 响 很 
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小 . 形 这 种 方法 可 以 俩 计算 上 作 量 大 大 减 小 , 我 们 用 这 种 方法 研究 
[ GaAs/AlAs 短 周 期 超 晶 格 中 的 三 -生态 混合 效应 习 .第 二 类 超 
aa f4 InAs/GaSb #138 — AH doth HgTe/CdTe 的 电子 结构 -二 

(RATHER ERAARMRM EL RARE BRR 
型 , 用 这 个 模型 研究 了 Si ETA, DAR Si. GaAs, ZnSe 量子 
线 和 所 于 点 3 的 电子 结构 , 得 出 ,在 Si 量子 线 . 量 子 点 中 ,由 于 
量子 限制 效应 将 会 产生 光 浇 迁 ,但 是 它 的 强度 还 不 足以 解释 多 和 孔 
SETA IER BLUR OG. 对 于 GaAs 量子 线 和 点 , 当 它 的 直径 足够 小 时 ,能 
EA EIET AE ART REREAD. 对 于 ZnSe BH 
和 点 ,不 论 它 的 直径 多 小 ,能 隙 总 是 直接 的 ,具有 大 的 光 跃 迁 概 率 . 

3. 有 效 质 量 的 球 张 量 模型 5 

六 导体 微 结 构 中 有 一 类 是 半导体 团 徐 , 形 状 近 村 球形 . 原则 上 
用 有 效 质 其 平面 波 展 开 方 法 也 能 计算 它 的 电子 结构 ,但 由 干 空 穴 
的 有 效 质 量 哈 密 顿 晤 是 一 个 4x4 的 矩阵 ,用 平面 波 展 开 方 法 计算 
工作 量 会 很 大 .我们 利用 团 繁 的 球 对 称 性 质 ,将 研究 受 主 态 的 球 张 
量 模型 5! 见 (2. 5. 2) 式 ) ,推广 应 用 到 研究 半导体 团 徐 的 空 穴 态 ,得 
到 了 波 消 数 的 分 类 和 著 迁 选择 定 则 等 ,并 使 计算 大 为 简化 , 结果 得 
到 , 团 簇 空 穴 态 波 函数 包含 了 工 和 工 +? AMEE KREBS 
则 与 简单 的 抛物 带 模 型 得 出 的 结果 有 很 大 不 同 , 为 An, AL 
0, 士 2. 其 中 是 电子 、 空 容 态 波 函 数 的 主 量子 数 , 是 轨道 量子 
xi. 

4， 紧 束缚 集团 模型 

为 了 研究 量子 点 中 的 缺陷 .杂质 或 表面 态 的 效应 ,用 紧 束 缚 集 
团 模型 是 比较 合适 的 . 为 了 减 小 计算 工作 量 ,通常 要 利 末 集团 对 中 
心 原 子 的 四 面体 点 群 人 (了 .) 对 称 性 ,将 基 函 数 按照 ALT, 等 表示 分 
类 ,对 每 一 种 表示 分 别 进行 计算 ,使 工作 量 夫 大 减 小 . 以 前 我 们 利 
用 这 一 方法 计算 了 半导体 中 的 深 能 级 ,并 介绍 了 构造 对 称 表示 基 
RK AIA 为 了 计算 光 跃 迁 和 概率 AT SR BREE 
模型 “3 ,用 经 验方 法 定 出 轨道 之 问 的 交 跃 迁 上 矩阵 元 
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Ai 2 
| 


l 


1/2 
lico ap^ (r m T)dr. (10. 5. 9) 


其 中 a.@' =x. popopo IGF BOIS Sa. viz 代表 入 
射 光子 的 偏振 方向 . x E 6 LIÉ EK EE XR VEU IG DE TER PR TAE RE 
TIO fe] EXER BEC EUR AT ER De SEL E HE. 我 们 利 
用 这 一 模型 计算 了 直径 1 一 4 nm si EY es I EL ER TE 10.3 
T FE. 
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